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Izvleček
Aktivni kiralni nematik je sistem samo-gibajočih gradnikov z vgrajeno kiral-
nostjo, ki so sposobni pretvoriti energijo v mikro-gibanje in s tem voditi sistem
stran od termodinamskega ravnovesja. V magistrskem delu z numeričnimi simu-
lacijami raziščem vpliv kiralnosti na aktivni nematik v dveh in treh dimenzijah
ter v različnih ograjenih geometrijah. Simulacija temelji na z aktivnostjo razširje-
nim Beris-Edwardsovem modelu nematodinamike, ki ga rešujemo s hibridno mrežno
Boltzmannovo metodo. Osrednja mehanizma, ki jih študiramo, sta kiralni člen v
elastični energiji ter aktivni členo v napetostnem tenzorju. Izračunamo stacionarno
aktivno stanje v prosti periodično zaključeni celici, kvazi-2D sistemu in ob valoviti
površini. Opazimo, da kiralnost vpliva na aktivno stanje, saj vsiljuje zvojni tip de-
formacije, ki ni izvor aktivnih napetosti. S tem efektivno zmanjša povprečno hitrost
v sistemu in umiri aktivno turbulenco, kar se najbolj pozna pri zmernih aktivno-
stih. Disklinacijske linije v 3D kiralnih sistemih izgubijo lokalno strukturo +1/2
defekta, kar praviloma upočasni dinamiko. V kvazi-2D sistemih poleg nematskega
režima in aktivne turbulence pri visoki kiralnosti opazimo nastanek aktivnih skirmi-
onskih mrež z značilnim vrtinčnim hitrostnim profilom. V ograjenih geometrijah pri
zmernih aktivnostih opazimo stabilne defekte, aktivni turbulentni režim pri visokih
aktivnostih pa je neodvisen od robnih pogojev. Opisano delo je prispevek k razu-
mevanju aktivnih snovi, posebej tekočin, kar je danes svetovno široko in razvijajoče
področje raziskav.
Ključne besede:
aktivna snov, kiralni nematik, skirmionska mreža, topološki defekti, neravnovesna
fizika, mrežna Boltzmannova metoda
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Abstract
Active chiral nematics are composed of a large number of self-locomoting consti-
tuents with inherently incorporated chirality, which are capable of converting the
energy into motion, thereby driving the system out of thermodynamical equilibrium.
In this Master’s thesis we explore the effect of chiralty in active nematics in 2 or
3 dimensions and different confined geometries using numerical simulations. The
simulations are based on the Beris-Edwards model of nematodynamics adapted for
activity, which is solved using the hybrid lattice-Boltzmann method. In the model,
especially, we explore the role of the additional chiral term in the elastic energy
and the active term in the stress tensor. The stationary active states were explored
in different systems, including in a free cell with periodic boundary conditions in
a quasi-2D system and near an undulated surface. We show that chirality affects
the active state as it imposes twist deformations, which are not a source of active
stress. Thereby, the average velocity in the system is effectively reduced and active
turbulence is less pronounced which is most noticable in the case of moderate acti-
vity. Typically, the disclination lines in 3D chiral systems no longer have the local
structure of a +1/2 defect, but acquire local components of twist disclination, which
slows their dynamics. In the case of quasi-2D systems we observe the formation of
active skyrmion lattices with characteristic velocity profiles in addition to the nema-
tic regime and active turbulence. In restricted geometries, we observe stable defects
at moderate activity, while active turbulent regime at high activities is observed
regardless of the boundary conditions. The demonstrated work is a contribution
towards understanding active materials, especially active nematic fluids, which are
today a world broad and rapidly growing field of research.
Keywords:
active matter, chiral nematic, skyrmion lattice, topological defect, nonequilibrium
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Aktivne snovi delujejo stalno izven termodinamskega ravnovesja in temeljijo na gra-
dnikih – plavalcih, bakterijah, mišičnih vlaknih, ki pretvarjajo okoliško energijo v
gibanje. Aktivni sistemi se mnogokrat pojavljajo v biologiji v zelo različnih karakte-
rističnih skalah: od citoskeleta v živalskih celicah, kolonij bakterij in tkiv, pa do jat
rib, ptic ali čred [1, 2]. Vsem je skupno to, da porabijo shranjeno energijo iz hrane
oz. nekega rezervoarja ter jo pretvorijo v mehansko delo. Neživo aktivno snov pred-
stavljajo npr. sistem vibriranih paličic, sistemi nanodelcev, ki jih poganja kemična
reakcija s topilom, ali pa sistem robotov, ki jih poganjajo baterije. V vseh prime-
rih gre za neravnovesne sisteme, za katere v zadnjem času vlada veliko zanimanje
tako med fiziki za preučevanje neravnovesne statistične fizike, kot med biologi in
medicino, kjer jim je pomembno razumevanje raznih procesov v živih organizmih.
Primeri iz celične skale so celjenje ran in rast tumorjev na celični skali, ali pa v dru-
gačnem režimu kolektivna narava jat rib, ptic ali čred, ki si na ta način izboljšajo
možnosti za pobeg pred plenilcem.
V naštetih sistemih so si osnovni gradniki tipično enakovredni in vsak gradnik
sledi enakemu pravilu, ki narekuje naravo interakcije s sosednjimi gradniki. V takem
sistemu brez vodje in brez zunanjih dražljajev lahko opazimo kolektivno gibanje ve-
likega števila enot v jatah ali gručah pri nižjih gostotah aktivnih gradnikov, oziroma
nastajanje vrtincev in pojav aktivne turbulence pri višjih gostotah [3, 4]. Nekateri
izmed teh pojavov so skupni vsem aktivnim sistemom, za druge pa je potreben bolj
eksakten opis dinamike eksperimentalnega sistema z več prostimi parametri in bolj
specifičnim modelom. Za aktivne sisteme obstaja več modelov, ki skušajo s čim
večjo natančnostjo simulirati eksperimentalne sisteme, da bi s tem bolje razumeli
naravo aktivnih sistemov [4, 5, 6, 7]. Po drugi strani pa se postavljajo modeli, ki
težijo k večji splošnosti na račun manj natančnega opisa detajlov [3, 8].
Aktivni nematik lahko opišemo na mikroskopskem nivuju, npr. Vicsek model
[3] ali paličice z lastnim pogonom (ang. self-propelled rod)[4], pri katerih direktno
definiramo interakcijo delca s sosednjimi delci in okoliško tekočino, kar pa zaradi
računske zahtevnosti močno omeji število simuliranih objektov. Že enostavni mi-
kroskopski modeli pokažejo bogat nabor dinamičnih režimov aktivnih materialov in
vsaj kvalitativno dobro delujejo za sisteme na zelo različnih skalah [3, 4]. Druga mo-
žnost je kontinuumski opis, pri katerem določimo kontinuumska polja in dinamične
enačbe, ki definirajo interakcijo med različnimi polji [4, 5, 8, 9, 10].
V tem magistrskem delu bomo delali z izbranim modelom, ki dobro opiše ak-
tivne sisteme z visoko gostoto gradnikov z nematsko simetrijo [5, 9, 10, 11, 12]. To
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Poglavje 1. Uvod
pomeni podolgovate delce, kjer simetrijska os določa tudi smer aktivne sile [9]. Pri
visoki gostoti se bodo zaradi steričnih sil gradniki lokalno poravnali, njihova lokalna
povprečna usmerjenost pa določa mezoskopsko direktorsko polje [13]. V kolikor so
v tem sistemu gradniki pasivni, je ta snov zelo podobna nematski fazi molekularnih
tekočih kristalov. V aktivnih nematikih nam mikroskopski izvori toka bistveno spre-
menijo dinamiko [5, 9]. Še vedno si lahko za razumevanje aktivnih nematikov močno
pomagamo z raziskavami in ugotovitvami na pasivnih tekočih kristalih [13, 14]. Te-
koči kristali so namreč snovi, v katerih poleg izotropne tekočine in urejenega trdnega
kristala obstaja tudi vmesna mezofaza, za katero je značilna neka stopnja urejeno-
sti orientacij molekul in njihovih pozicij v ravnovesnem stanju. V nematski fazi je
v ravnovesju orientacija molekul poravnana po vsem sistemu, težišča posameznih
gradnikov pa so popolnoma izotropna v prostoru.
Iz teorije tekočih kristalov poznamo tudi kiralno nematsko oziroma holesterno
fazo. V ravnovesnem stanju holesterika so gradniki poravnani vsi v isto smer po
plasteh, usmerjenost sosednjih plasti pa se zvezno suka, ko se pomikamo pravokotno
glede na direktor, tako da se v razdalji enega hoda vijačnice orientacija direktorja
zasuka za polni kot. Pozicija težišča delcev pa je še vedno popolnoma neurejena.
Kiralnost je intrinzična lastnost nekaterih sistemov in se pojavlja tudi v aktivnih
sistemih, predvsem v biologiji [15]. Enocelični plavalci se poganjajo z bičkom s
sukajočim gibanjem, ki določa kiralno asimetrijo v sistemu [16]. Podobne asimetrije
so našli tudi v bakterijah ali pa umetno narejenih sistemih. Plavalci katerih telo
je asimetrično, bodo ravno tako zlomili nematsko simetrij in tako v sistem prinesli
drugačno obnašanje [17].
V magistrskem delu bomo uporabili Beris-Edwardsov mezoskopski kontinuumski
model, ki je bil izvorno zasnovan za opis dinamike molekularnih tekočih kristalov
[18]. Zaradi podobnosti v osnovni meddelčni interakciji uporabimo taisti model in ga
nadgradimo za opis aktivnih tekočin z nematskimi in kiralno-nematskimi gradniki
[5, 10, 19]. V enačbah upoštevamo samo simetrijo gradnikov. S primerno izbranimi
parametri in dodanim aktivnim napetostnim tenzorjem model dobro opiše eksperi-
mentalni sistem mikrotubulov in gruč kinezina [2, 5, 7, 9, 12]. Model rešujemo s
hibridno mrežno-Boltzmannovo metodo [20, 21], ki je sestavljena iz relaksacije ten-
zorja ureditvenega parametra z metodo končnih diferenc ter mrežne-Boltzmannove
simulacije generalizirane Navier-Stokesove enačbe.
Dinamika v nematikih in kiralnih nematikih se bistveno razlikujejo od dinamike
izotropnih tekočin, saj je orientacija podolgovatih gradnikov sklopljena s tokom te-
kočine. V pasivnih nematskih tekočinah lahko z zunanjim tokom tekočine vplivamo
na direktorsko polje in manipuliramo s topološkimi defekti [10] [11]. V aktivnih sis-
temih pa gradniki z lastnim pogonom poganjajo tok tekočine in tako vplivajo tudi
na direktorsko polje. S tem vsak gradnik v sistem dovaja kinetično energijo, zato
so aktivni sistemi neravnovesni. Za močno aktivne delce je značilen pojav aktivne
turbulence, ki v suspenzijah bakterij ali celičnih tkivih pripomore k mešanju hranil
in transportu snovi [9]. Pojav ni enak turbulenci v enostavnih tekočinah, kar pokaže
tudi Reynoldsovo število, ki je v takem sistemu vedno manjše od 1, medtem ko se
klasična turbulenca pojavi pri visokih Reynoldsovih številih.
V magistrskem delu se osredotočimo na vpliv kiralnosti na aktivni nematik.
Najprej pokažemo znano dinamiko nematskih defektov v 2D, potem pa se osredo-
točimo na razlike, ki izhajajo iz kiralnosti. Raziščemo različne strukture polj in
odnose med različnimi polji. V dveh in v treh dimenzijah kiralnost vpliva na po-
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jav aktivne turbulence ter na nastanek in dinamiko topoloških defektov. V 2D pri
povečevanju kiralnosti začnejo nastajati skirmioni [22, 23, 24], kar popolnoma spre-
meni dinamiko, pri zelo velikih kiralnostih pa dobimo aktivne skirmionske mreže z
netrivialnim hitrostnim profilom. V 3D kiralnost prav tako vpliva na dinamiko re-
žima s singularnimi defekti. Najprej v celici s periodičnimi robnimi pogoji preiščemo
vpliv različnih začetnih pogojev na stacionarno stanje. Z risanjem deleža singular-
nih defektov in povprečnih velikosti hitrosti opazujemo relaksacijo in kvantitativne
razlike pri različnih parametrih aktivnosti in kiralnosti. Na koncu preizkusimo še
nekaj omejenih geometrij – z nagubano površino pokažemo možnost nadzorovane
produkcije aktivnih defektov.
Struktura magisterija je sledeča. V drugem poglavju magistrske naloge predsta-
vim teoretične osnove. Najprej vpeljem tenzor ureditvenega parametra in hitrost
ter z njima zapišem model nematika z Beris-Edwardsovimi enačbami nematodina-
mike, ki so posplošene za opis aktivnega kiralnega nematika z aktivnim napeto-
stnim tenzorjem ter dodatnim elastičnim členom v molekularnem polju. V tretjem
poglavju predstavim hibridni mrežno-Boltzmannov numerični model za simuliranje
Beris-Edwardsovih enačb ter uvedem snovne konstante ter ostale količine, ki jih
bom uporabljal v simulaciji. V četrtem poglavju so predstavljeni rezultati simula-
cij, najprej v dveh dimenzijah predstavim aktivne režime s poudarkom na strukturi
aktivnih skirmionov, nadaljujem še v treh dimenzijah in v omejeni geometriji ob






V tem poglavju predstavim teoretične osnove mezoskopskega opisa kiralnih aktivnih
nematikov. Najprej uvedem polja uporabljenih fizikalnih količin ter z njimi zapišem
prosto energijo ter Beris-Edwardsov hidrodinamski model, na koncu uvedemo še to-
pološke defekte ter za boljše razumevanje aktivnosti razložimo že znano nestabilnost
v 2D aktivnih nematikih [10].
2.1 Tekočekristalno urejanje in ureditveni para-
meter
Nematska tekočina je sestavljena iz gostiteljske tekočine in v njej dispergiranih ani-
zotropnih paličastih ali diskastih gradnikov s cilindrično simetrijo. V simetrijski
smeri imajo drugačne fizikalne lastnosti kot v drugih dveh. V aktivnem nematiku
ta smer določa tudi smer aktivne sile, ki potiska gradnike in ustvarja tok. Težišča
teh delcev v prostoru nimajo pozicijske urejenosti, premikajo se podobno kot delci v
viskozni tekočini. Kar jih razlikuje od izotropnih tekočin je orientacijski red dolgega
dosega. V ravnovesju se uredijo tako, da je njihova orientacija povsod vzporedna
nekemu enotskemu vektorju n(r), ki ga imenujemo direktor. Kompleksna tekočina
je lahko nepolarna ali polarna, odvisno ali so gradniki simetrični tudi glede na rav-
nino prečno na dolgo os. [1] Za nepolarne gradnike sta smeri direktorja n in −n
ekvivalentni. Vse možne smeri molekul torej ležijo na hemisferi.
Aktivne kompleksne tekočine so lahko v nepolarni ali polarni fazi. V polarni fazi
imajo delci določeno smer aktivne sile in so v povprečju poravnani v isto smer, kar
ustreza npr. jati rib. V nepolarni je edina razlika v tem, da so delci sicer vzporedni,
njihova orientacija pa je naključna. V povprečju se zato tak sistem nikamor ne
premakne. V nadaljevanju obravnavamo nepolarne nematike. Osnovni gradniki so
lahko kiralni, kot na primer molekula DNK. Za te je značilna kiralno nematska
(holesterna) faza. V ravnovesnem stanju holesterika gradniki preferirajo kiralno
strukturo.
V nematiku orientacijska urejenost že zaradi termičnih fluktuacij ni popolna,
temveč imamo neko porazdelitev okoli povprečne vrednosti. V ta namen uvedemo
ureditveni parameter S. To je skalarna količina, ki nam pove stopnjo urejenosti.
Definiran je kot:
S = 12〈3 cos
2 θ(t)− 1〉, (2.1)
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Slika 2.1: Orientacijska ureditev gradnikov v nematski fazi in kiralno nematski fazi.
kjer je θ(t) kot med trenutno smerjo vzdolžne osi molekule in njeno časovno pov-
prečno vrednostjo, to je smer direktorja n. Ureditveni parameter nam določa opis
prehoda med različnimi ureditvenimi stanji sistema. Vrednost S = 1 ustreza povsem
poravananim molekulam, v izotropni tekočini pa je S = 0.

















kjer sta e(1) in e(2) enotska vektorja, pravokotna drug na drugega in na direktor n.
Parameter biaksialnosti P je neničeln, ko fluktuacije molekul niso simetrične glede na
vrtenje okoli direktorja, in nosi informacijo o stopnji urejenosti vzdolž sekundarnega
direktorja e(1).
Njegova prednost je v tem, da je v točkah prostora, kjer ne moremo definirati
orientacije n enak 0. Tenzor tako za razliko od direktorskega polja predstavlja zve-
zno funkcijo, definirano na celem prostoru. Je simetričen, njegova sled pa je enaka
0. Oboje lahko hitro preverimo iz dejstva, da so lastni vektorji enotski. Največja
lastna vrednost ustreza skalarnem ureditvenem parametru S s pripadajočim lastnim
vektorjem n. Za enoosni nematik je parameter dvoosnosti P = 0. V splošnem pa
se lahko tudi drugi dve lastni vrednosti razlikujeta, kar ustreza dvoosnemu nema-
tiku. Tak tenzor še vedno zadostuje vsem lastnostim, le lastne vrednosti se nekoliko
razlikujejo. Z diagnolizacijo jih dobimo:
Q11 = −
1
2(S + P ), Q22 = −
1
2(S − P ), Q33 = S. (2.3)
Dvoosnost prinese nižjo simetrijo in zaradi tega drugačne lastnosti tudi v obeh
prečnih smereh na osnovni gradnik. Obnašanje dvoosnega nematika je lahko dosti
drugačno od enoosnega, zato bomo od zdaj naprej imeli opravka z enostavnejšim
enoosnim.
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2.2 Prosta energija nematika in kiralnega nema-
tika
Ravnovesno stanje v pasivnem sistemu je določeno z minimumom proste energije.
Za mezoskopski opis nematika ne potrebujemo točno razumeti interakcij med delci,
temveč uporabimo široko uveljavljen fenomenološki Landau-de Gennes model, ki pa
še vedno upošteva simetrijske lastnosti osnovnih delcev. Ta model sestoji iz dveh
delov: Landau-ov razvoj po ureditvenem parametru, ki opiše prehod iz izotropne v
nematsko fazo, in elastični del, ki predstavlja napetosti v nematiku zaradi nehomo-
genosti v Q:
fLdG = fNI + fE, (2.4)
kjer sta fNI gostota Landau de-Gennes proste energije in fE gostota elastične proste
energije kiralnega nematika. V aktivnem nematiku homogeno stanje ni nujno sta-
bilno, saj gradniki z lastnim pogonom dovajajo energijo in s tem vodijo sistem stran
od termodinamskega ravnovesja. Energija je shranjena bodisi v topilu, ki obdaja
delce, bodisi v delcih samih. S pogonom delci poganjajo tok in s tem spreminjajo
direktorsko polje. To dinamiko bomo opisali z dinamičnimi enačbami, saj ravnovesni
opis s prosto energijo ni več zadosten.
2.2.1 Landau de-Gennes prosta energija
Prehod v nematko ali holesterno fazo določajo termodinamske spremenljivke, najpo-
gosteje temperatura sistema ali koncentracija nematskih delcev. Slednje je pogosto
predvsem pri večjih osnovnih gradnikih (bakterije, celice, organizmi), ko so termične
fluktuacije zanemarljive zaradi velikosti gradnikov. Mi se osredotočimo na termotro-
pične nematike, kjer prehod v nematsko fazo določa temperatura T . Po Landauovi
fenomenološki teoriji razvijemo gostoto prosto energijo v bližini faznega prehoda po
potencah ureditvenega parametra [13]:
fNI(Q) =
A
2 (T − T
∗)trQ2 + B3 trQ
3 + C4 (trQ
2)2. (2.5)
kjer so A,B,C konstante snovi, T ∗ pa oznančuje podhladitveno temperaturo.
V enačbo za Landauovo prosto energijo vstavimo tenzor ureditvenega parametra
za enoosni nematik Qij = S(32ninj −
1





∗)S2 + B4 S
3 + 9C16 S
4. (2.6)
V izrazu smo upoštevali tudi tretjo potenco tenzorja ureditvenega parametra, saj za
ureditveni parameter ne velja inverzijska simetrija, Q 6= −Q oz. S 6= −S. Vemo tudi,
da mora biti konstanta pri najvišjem členu C pozitivna, kar nam zagotovi končno
vrednost ureditvenega parametra pri vseh temperaturah. Prvi člen pri temperaturi
T ∗ spremeni predznak, kar naredi izotropno stanje S = 0 nestabilno. Skupaj nam
parametri določajo temperaturo prehoda iz izotropne v nematsko fazo TNI = T ∗ +
B2
27aC . Prehod je drugega reda, saj pod to temperaturo tenzor ureditvenega parametra
v minimumu nezvezno skoči iz vrednosti Qij = 0 v izotropni fazi na končno vrednost
19
Poglavje 2. Teoretične osnove
v nematski fazi:
Seq =
0, T > TNI− B6C +√( B6C )2 − 8A12C (T − T ∗NI), T < TNI . (2.7)
Ravnovesno stanje Seq je določeno z globalnim minimumom proste energije pri dani
temperaturi.
2.2.2 Elastična prosta energija
V homogenem nematiku se bodo gradniki poravnali v nematsko oziroma kiralno
stanje. Zaradi robnih pogojev, zunanjih polj ali pa aktivnosti pa v sistemu dobimo
nehomogenosti v direktorskem polju. Zmoteno stanje zaradi steričnih sil med mole-
kulami poveča prosto energijo. Efektivno se sistem obnaša kot elastična snov, ki se
hoče relaksirati v ravnovesno nezmoteno stanje. V elastični energiji zato nastopajo
odvodi tenzorja ureditvenega parametra ∂Qij
∂xk
. Iz njih oblikujemo skalarne invariante






















kjer so L1, L2 in L3 tri elastične konstante, ki ustrezajo različnim deformacijskim
načinom. Zadnji člen je lahko negativen in v sistem uvede kiralnost. Tenzor εikl
je popolnoma antisimetričen Levi-Civita tenzor, konstanta q0 = 2π/p0 pa je inverz
periode holesteričnega zvoja p0 (pitch). Nematsko stanje ustreza neskončni periodi
zvoja, torej q0 = 0.
Različne načine deformacije si lažje predstavljamo, če uvedemo elastično prosto
energijo v direktorski sliki n. Enačba (2.8) se za konstanten ureditveni parameter
S in za enoosni nematik lahko zapiše v direktorski sliki. Različni odvodi direktorja




2 + 12K22(n · (∇× n)− q0)
2 + 12K33(n × (∇× n))
2. (2.9)
V enačbi so konstante K11, K22, K33 elastične snovne konstante. Z uporabo definicije




4 (2L1 + L2 − L3S), (2.10)
K22 =
9S2
4 (2L1 − L3S), (2.11)
K33 =
9S2
4 (2L1 + L2 + L3S). (2.12)
KonstanteK11, K22, K33 ustrezajo pahljačnim, zvojnim in upogibnim načinom defor-
macije na sliki 2.2. Te konstante so običajno eksperimentalno izmerjene in torej po-
dane za izbran material. V enačbi za Frank-Oseenovo prosto energijo lahko tudi bolje
razumemo razliko med nematikom in kiralnim nematikom. Očitno je v minimumu
energije za holesterik frustrirana zvojna deformacija, določena z n · (∇× n) = q0.
To si lahko predstavljamo s slike 2.2. Direktor je konstanten v celotni ravnini,
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Slika 2.2: Na sliki so prikazani (a) pahljačast, (b) zvojni in (c) upogibni način
deformacije nematskega polja. [25]
ko se premikamo v smer pravokotno na ravnino, pa se direktor suka: n(r) =
(cos(q0z), sin(q0z), 0).
Mnogokrat lahko brez kvalitativnih izgub uporabimo približek ene elastične kon-
stante K11 = K22 = K33 = K, oziroma L1 = L in L2 = L3 = 0. Elastični prispevek












Razmerje med Landauovo prosto energijo fNI in elastičnim prispevkom fE nam
da karakteristično razdaljo v nematiku, na kateri opazimo znatne spremembe v




A(T − T ∗NI) + BSeq + 92CS2eq
, (2.14)
kjer je Seq skalarni ureditveni parameter v ravnovesni nematski fazi. Ta razdalja
nam določa tudi velikost defektov, območij z ničelnim ureditvenim parametrom.
2.3 Sidranje na površini
Velik vpliv na nematsko direktorsko polje imajo tudi vse površine, ki omejujejo
tekoči kristal. Glede na nagubanost in molekulsko sestavo nam površina definira
preferenčno smer orientacije molekul nematika tik ob površini, temu pravimo povr-
šinsko sidranje. To nam prinese dodaten člen h gostoti proste energije na površini.
Zaradi orientacijskega reda dolgega dosega v nematikih, se vpliv površine pozna
globoko v vzorec. S površino lahko tako vplivamo na ravnovesno stanje v celotnem
kristalu.
Ločimo uniformno in degenerirano površinsko sidranje. Pri uniformnem je dolo-
čena preferenčna smer nematika z ravnovesnim ureditvenim parametrom Q0, vsako






kjer nam parameter W1 določa jakost sidranja. Ta konstanta zavzema vrednosti
med 10−3 J/m2 za močno sidranje in 10−7 J/m2 za šibko sidranje. Sidranju pravimo
homeotropno, če je vsiljena smer direktorja v Q0 pravokotna glede na površino.
V tem magisteriju sem običajno uporabljal degenerirano (planarno) sidranje, kjer
vsiljujemo sidranje vzporedno s površino, vse smeri pravokotne na normalo površine
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Slika 2.3: Primeri topoloških defektov v nematiku. Z debelo črto je označeno območje, ki
bo pod prekrižanima polarizatorjema črno. Prva sličica kaže smeri polarizatorjev. Desno
sta dva 3D defekta v kapilari s homeotropnimi robnimi pogoji. [13].
pa so si ekvivalentne. V tem primeru formuliramo površinski prispevek h gostoti
proste energije kot [26]:
fdegS = W1(Q̃ij − Q̃⊥ij)2 +W
deg
2 (Q̃ijQ̃ij − 9S2S)2, (2.16)
kjer je Q̃ij = Qij + Seqδij/2, Q̃⊥ij pa je definiran s pomočjo normale na površino νi
kot:
Q̃⊥ij = PikQ̃klPlj; Pij = δij − νiνj. (2.17)
Ta člen vsiljuje vsiljuje smer pravokotno na površino, saj projektor Pij projecira
Q̃ij na površino, jakost sidranja pa je določena s parametrom W1. Drugi člen se
pogosto izpusti, saj h končnemu rezultati ne prispeva veliko, zato ga tudi v naših
simulacijah izpustimo. Degenerirano sidranje lahko uporabimo tudi v primerih, ko
vzorec omejimo na tanko plast med dve plošči v kvazi-2D celico.
2.4 Topološki defekti
Topološki defekti se v nematikih in holesterikih pojavijo kot posledica frustracije
nematskih polj zaradi robnih pogojev ali zunanjih polj. Stabiliziramo jih lahko z
zunanjim elektromagnetnim poljem ali pa s površino, ki vsiljuje frustracije na direk-
torsko polje. Defekti igrajo pomembno vlogo tudi v turbulentnem stanju aktivnih
nematikov, kjer so povezani s pojavom aktivne turbulence [11].
Topološki defekt je konfiguracija polja ureditvenega parametra Q(r), ki je ne mo-
remo zvezno transformirati v osnovno stanje s homogenim ureditvenim parametrom
Q(r) [13]. V opisu nematskih polj z direktorjem so topološki defekti nezveznosti v
direktorjem. V bližini defektnega jedra so deformacije direktorja velike. Na neki
točki je energijsko ugodnejše taljenje kristala v izotropno stanje, zato je v samem
jedru defekta ureditveni parameter enak Q = 0. Velikostni red jedra defekta se
ujema s korelacijsko dolžino nematika.
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V dveh dimenzijah so defekti točke, saj disklinacijske stene ne predstavljajo
ravnovesnega stanja. Opišemo jih z ovojnim številom m, ki določa geometrijo direk-
torskega polja v okolici defekta. Ovojno število m dobimo z integralom po zanki Γ,





kjer je Φ definiran s smerjo direktorja v dani točki n = (cos Φ, sin Φ, 0), Radij zanke
Γ, po kateri integriramo, mora biti vsaj reda korelacijske dolžine nematika ξN , da
je direktorsko polje n povsod na njej definirano. Dovoljene vrednosti za m so v
nematiku cela in polcela števila zaradi simetrije n ⇔ −n. Pove nam, kolikokrat se
zasuka smer direktorskega polja, ko enkrat obkrožimo defekt. Na sliki 2.3 vidimo
nekaj primerov nematskega polja v okolici 2D defektov. V 2D jih lahko generiramo
z naslednjo formulo, tako da polarnemu kotu v celi ravnini prištevamo posamezne
prispevke defektov ∆φ:






kjer je m ovojno število, x in y so koordinate točke, v kateri računamo direktor,
x0, y0 pa so koordinate središča defekta.
V treh dimenzijah v nematskih tekočinah obstajajo točkasti defekti, defektne
linije, ki se končajo na površini, in zaključene defektne zanke[13]. Obstajajo različni
točkasti defekti, ki se pojavijo v snovi ali na površini. Defekti na površinah z močnim
planarnim sidranjem se imenujejo boojum defekti. Defekt opišemo s topološkim
nabojem, ki ga izračunamo z integralom po površini σ, ki zaobjema defektno linijo









kjer koordinati u1 in u2 tečeta po površini σ. Zavzame lahko celoštevilske vrednosti.
Dva primera točkastih defektov sta na sliki 2.3, kjer nastaneta ježek, kjer je v okolici
direktor povsod usmerjen radialno, in hiperbolični ježek, kjer je bližnje direktorsko
polje hiperbolično. Ustrezata jim topološka naboja +1 in -1. Točkasti defekti so
topološko ekvivalentni defektni zanki.
Lokalno strukturo tridimenzionalnega linijskega defekta lahko določimo z obho-
dnim številom m tako kot v 2D primeru, če si smer defekta izberemo za os z. Ta
količina se lahko zvezno spreminja na različnih mestih defektne linije.
Stabilnost defektov v pasivnih nematikih določa minimum elastične proste ener-
gije, ki jo lahko v dveh dimenzijah zelo poenostavljeno iz Landau-de Gennes proste
energije (2.5) zapišemo kar s kotom Θ med izbrano osjo in smerjo direktorja [13]:
F = 12K(∇Θ)
2, (2.21)
kjer je K elastična konstanta. Z integracijo gostote proste energije lahko v 2D
nematiku pokažemo, da je v energijsko 2x ugodnejši obstoj dveh defektov m = 1/2
kot enega z m = 1. Podobno se da pokazati nestabilnost linijskega defekta v 3D z
m = 1 na primeru nematika v valju s homeotropnimi robnimi pogoji. Disklinacijska
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Slika 2.4: Shema različnih defektnih linij τm, λm, χm, ki jih opazimo v holesteriku.
Direktorsko polje je prikazano z modrimi cilindri, rdeče krogle predstavljajo singu-
larna jedra defektov z ureditvenim parametrom S = 0. Na desni je prikazan χ1
defekt, katerega struktura se zvezno spreminja vzdolž defektne linije. [27]
linija pobegne v tretjo dimenzijo, za njo ostaneta kvečjemu točkasta defekta. Obe
stanji vidimo na sliki 2.3. V nematikih zato pričakujemo predvsem defektne črte z
ovojnim številom m = ±12 .
Iz istega računa iz enačbe (2.21) dobimo tudi privlak med defekti z nasprotno
enako močjo m. Defekta se bosta anihilirala, za njima pa bo ostalo homogeno
direktorsko polje. Pri dinamiki nastajanja in anihilaciji defektov se topološki naboj
oziroma ovojno število ohranja. Celotni topološki naboj sistema je določen z robnimi
pogoji in topologijo ograjenega prostora.
2.4.1 Defekti v kiralnem nematiku
V kiralnem nematiku imamo zaradi zvojne deformacije lahko tudi drugačne defekte
kot v nematiku [27]. Podobno kot v nematiku z robnimi pogoji frustriramo nastanek
raznovrstnih struktur iz defektnih linij, ki so predstavljene na sliki 2.4. V holesteriku
ločimo defektne linije z singularnim jedrom (označimo jih τm) in take brez singular-
nosti (λm), kjer m predstavlja ovojno število. Poseben primer so defekti χ+1, kjer
se direktor zvija tudi vzdolž defekta.
Skirmioni so posebne topološke strukture zveznih polj, ki se efektivno obnašajo
kot delci. Sprva so jih preučevali v polju pionov, pomembno vlogo pa imajo tudi
v kiralnih feromagnetih, Bose-Einsteinovih kondenzatih in 2D elektronskih plinih
na osnovi kvantnega Hallovega pojava. Opazimo jih tudi v tekočekristalnih modrih
fazah in holesterikih [22, 23, 24].
Skirmion je lokalna struktura vektorskega polja, v našem primeru direktorja n,
ki se zavrti za π ali π/2, ko se premaknemo od centra proti robu strukture, kot je
prikazano na sliki 2.5. V tekočih kristalih jih pri sobni temperaturi opazimo v tankih
plasteh holesterika. V tem delu si bomo pogledali skirmione v aktivnih nematikih,
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Slika 2.5: Skirmionsko vektorsko polje. Daleč od centra je polje homogeno, v centru
pa ni defekta, temveč je polje usmerjeno v navpično smer.
ki so sestavljene s heksagonalne mreže holesteričnih defektov.
2.5 Hidrodinamika aktivne nematske tekočine
Za opis aktivnih nematikov potrebujemo hidrodinamske enačbe. Delci sami dovajajo
energijo in s tem dinamiko v sistem. Dinamiko kompleksne tekočine opišemo s tem,
da v vsem prostoru definiramo tenzor ureditvenega parametra Q(r), hitrostno polje
v(r) in gostoto ρ(r). Uporabili bomo približek ene elastične konstante. Prva je
dinamična enačba za Q:
(∂t + vk∂k)Qij = Sij + ΓHij, (2.22)
kjer je Γ rotacijska viskoznost, ki določa tipično časovno skalo dinamičnih procesov.
Hij = − δFLdGδQij imenujemo molekularno polje, ki narekuje dinamiko relaksacije nema-
tika Q zaradi elastičnih napetosti med gradniki kompleksne tekočine. Določeno je
s prosto energijo nematika (2.5).














(χDkj+Ωkj)−2χ (Qij + δij3)QklWlk,
(2.23)
kjer je Dij = (∂ivj + ∂jvi)/2 tenzor strižnih hitrosti, Ωij = (∂ivj − ∂jvi)/2 pa je
tenzor vrtinčnosti. To sta simetrični in antisimetrični del gradienta hitrostnega
polja Wij = ∂jui. Parameter χ pa določa obliko osnovnih gradnikov in s tem lahko
razlikuje med različnimi snovmi.
Hitrostno polje zadošča posplošeni Navier-Stokesovi enačbi gibanja za nestisljivo
tekočino in kontinuitetni enačbi:
∂tρ+ ∂kρuk = 0, (2.24)
ρ(∂t + uk∂k)ui = ∂jσij + η∂j [∂iuj + ∂jui + (1− 3δρP )∂kukδij] , (2.25)
kjer je η je isotropna viskoznost tekočine in celoten člen ustreza prispevku k hitro-
sti zaradi povprečnega gibanja okoliške tekočine. Na levi strani Navier-Stokesove
enačbe je inercialni člen. Pomembno je poudariti, da so podolgovati gradniki v
naši nematski tekočini zaradi svoje velikosti v režimu nizkega Reynoldsovega števila
Re  1. Običajne turbulence torej v takem sistemu ne pričakujemo. Tokovi v ne-
matiku pomembno vplivajo tudi na direktorsko polje po enačbi (2.22). Napetostni
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tenzor σij = σelij + σactiveij vsebuje več prispevkov. Prvi je elastična napetost zaradi
deformacije:
σelij =− χHik(Qkj +
δkj
3 )− χ(Qik +
δik
3 )Hkj + 2χ(Qij +
δij
3 )QklHkl+ (2.26)
+QikHkj −HikQkj + 2ηDij
Prispevek zaradi aktivne sile, ki loči aktivne od običajnih pasivnih kompleksnih
nematskih tekočin, vpeljemo z dodatnim členom v napetostnem tenzorju [10]:
σactiveij = −ζQij, (2.27)
kjer je ζ parameter aktivnosti. Parameter ζ določa moč aktivnosti, njegov predznak
pa to ali aktivni delci raztezajo ζ > 0 ali krčijo ζ < 0 sistem oziroma ali potiskajo tok
tekočine stran od sebe ali vlečejo tekočino proti sebi. Ta parameter je lahko odvisen
tudi od zunanjih dejavnikov, npr. koncentracije ATP v sistemu mikrotubulov in gruč
kinezina.
Efektivno ta člen generira silo, ki po enačbi (2.25) požene materialni tok, če je
tenzor nematskega ureditvenega parametra nehomogen – če obstaja gradient∇Q(r).
Tok tekočine pa vpliva nazaj na orientacijo molekul Q(r) po enačbi (2.22). Četudi
je sistem sprva v homogenem stanju Q = konst., je lahko nestabilen in bo že zaradi
termičnih fluktuacij prišlo do lokalnega gradienta v Q in posledično do deformacije
polja.
Slika 2.6: Slika defor-
macije, ki sistem vodi
iz ravnovesja pri eksten-
zivnem delovanju ζ >
0. Modre puščice kažejo
smer napetosti in toka
tekočine, rdeče pa smer
direktorja n.
Homogeno urejena orientacijska nematska faza v 2D ak-
tivnem nematiku je praviloma hidrodinamsko nestabilna [1].
Že majhna deformacija, kjer se direktor ukrivi tako, kot
prikazano na sliki 2.6, bo pod vplivom aktivne ekstenzivne
napetosti ukrivljenost še povečala in hkrati proizvedla tok
tekočine. Dolgovalovna perturbacija, ki deformira direk-
torsko polje, povzroči preko opisanega mehanizma nasta-
nek tako imenovanih sten, če bo le razmerje med elastično
konstanto K v enačbi (2.5) in parametrom aktivnosti ζ v
enačbi (2.27) ugodno. Ta dva prispevka tekmujeta – prvi
hoče minimalizirati elastično energijo, drugi pa poganja tok
in hoče povečati ukrivljenost. Nastale stene v 2D aktivnem
nematiku (slika 2.7) so ozka območja velike ukrivljenosti,
med njimi pa je direktorsko polje približno poravnano. V
stenah je nakopičene veliko elastične energije, kljub temu pa
se zaradi aktivnega člena ne relaksirajo kot bi se v pasivnih
nematikih.
V dveh dimenzijah za dovolj majhen parameter aktivno-
sti |ζ| < |ζ±0 | obstaja stabilna homogena rešitev z v = 0. Z
analizo linearne stabilnosti dinamičnih enačb (2.22 in 2.25)
lahko dobimo teoretično vrednost kritične aktivnosti [5]:
ζ±0 = ±
4π2K[2η + γS20(1∓ λ)2]
γL2S0(1∓ λ)
. (2.28)
kjer so Seq ureditveni parameter v homogenem stanju, γ in η sta rotacijska viskoznost
in viskoznost, velikost vzorca je L, parameter aktivnosti ζ, koeficient elastičnosti K
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Slika 2.7: Nastanek sten kot posledica hidrodinamskih nestabilnosti v ekstenzivnem ne-
matiku v odvisnosti od parametra aktivnosti ζ in elastične konstante K [10].
in parameter λ. S0 je povezan s koeficienti A in C iz enačbe za Landau-deGennes
prosto energijo (2.5). Ta dva koeficienta sta povezana s faznim prehodom iz nemat-
ske v izotropno fazo.
Iz zgornje enačbe lahko sklepamo na karakteristično razdaljo med stenami, ki
bodo ločevale homogene dele nematika. Dobimo karakteristično razdaljo, ki jo lahko
primerjamo z eksperimenti: la ∝
√
K/|ζ|.[10] Homogena orientacija v sistemu bo
postala nestabilna, ko bo velikost sistema primerljiva s karakteristično razdaljo:
L ≈ la. Z numerično integracijo diferencialnih enačb dobimo razvoj sprva urejenega
sistema s fluktuacijami, do trenutka tik preden se tvorijo prvi defekti. S Fourierovo
transformacijo razlike kotov med naklonom direktorja v neki točki r in naklonov v
sosednjih točkah dobimo kvantitativno mero za karakteristično razdaljo, ki jo nari-
šemo v grafa 2.7. Pokaže se dobro ujemanje s predvideno odvisnostjo od parametrov,
kar potrjuje teorijo nastajanja sten v strukturi kot posledica nestabilnosti.
2.5.1 Aktivna turbulenca in topološki defekti
Topološki defekti igrajo veliko vlogo v opisu aktivnih nematikov. V nasprotju s
statičnimi pasivnimi defekti se v aktivnih snoveh defekti gibljejo in ob tem nenehno
spreminjajo direktorsko polje, podirajo stene, spontano nastajajo in se anihilirajo,
pojasnijo pa tudi tokove, ki se pojavijo v aktivnih snoveh kljub nizkim Reynoldsovim
številom. Vrtinčni tokovni vzorci so posledica aktivne sile in imajo torej drugačen
izvor kot pri klasični turbulenci. [5]
Stene niso stabilne strukture, saj večja ukrivljenost pomeni večjo napetost in zato
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Slika 2.8: Zgoraj je prikazan proces nastajanja para defektov m = ±1/2, spodaj pa
anihilacija. Vidimo, da je orientacija defektov pri procesih različna [10].
Slika 2.9: Na sliki levo je hitrostno polje tekočine okoli defektov m = ±1/2. Bele črte
ustrezajo smeri direktorja, črne pa smeri hitrosti tekočine. Z barvami je označena vr-
tinčnost. [5]. Desno sta primera teh defektov v dejanski simulaciji. Na njej je z rdečo
prikazano singularno jedro defekta (S < 0.35), z modro je označeno območje z veliko
upogibno deformacijo (SSB = −0.033), z rumeno pa pahljačasta (SSB = 0.033).
večji tok. Direktor se ukrivlja še naprej, potem pa se na nekem mestu stene, kjer
je ukrivljenost zaradi lokalne perturbacije največja, spontano tvori par topoloških
defektov z m = ±1/2. Po tvorbi se polje na steni med defektoma skoraj popolnoma
poravna v smeri zveznice med njima. Pozitiven defekt se oddaljuje od negativnega
zaradi tokov, ki jih poganja asimetrija. Tok ga poganja proti smeri večje ukrivljenosti
po enačbi (2.25), za seboj pa pušča poravnano direktorsko polje (slika 2.8). Najbolj
ugodno mu je potovati kar po steni, kjer je ukrivljenost največja – dokler ne naleti
na nek negativen defekt z m = −1/2 in se z njim anihilira. S tem stena izgine. Za
vsem skupaj ostane deformirano polje, na katero vplivajo tudi vse druge stene in
defekti. Negativni defekti z m = −1/2 nimajo takšne asimetrije, zato se ne gibljejo
tako hitro kot pozitivni. Zaradi anihilacije defektov, ki pridejo preblizu skupaj, in
karakteristične razdalje med stenami, se število defektov ustali. Tako sistem pride
do stanja, kjer kaotično nastajajo nove stene, ki jih izravnajo pari defektov, ob tem
pa povzročajo vrtinčne tokove in tako še bolj kaotično dinamiko [10].
Vrtinci so posledica vrtinčnosti toka v okolici defektov m = ±1/2, kot ga vidimo
na sliki 2.9. V bližini pozitivnih defektov dobimo močne vrtince. Tok v središču de-
fekta teče v simetrijski smeri in poganja defekt naprej v smeri največje ukrivljenosti
direktorskega polja. Narisane slike toka nestisljive tekočine so dobljene z analitično
rešitvijo Stokesove enačbe (2.25) v prisotnosti aktivne sile, kjer za tenzor Q± vza-
memo že znano polje za defekt m = ±1/2 [11].
V treh dimenzijah bodo defektne linije z m = 1/2 na podoben način, kot smo
ga predstavili v 2D ustvarile dolge valjaste vrtince, ki pa se bodo lahko poljubno
raztegnili, tako da bo njihova dinamika verjetno še bolj zanimiva.
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Slika 2.10: Čas, potreben za formacijo prvega para defektov v odvisnosti od brezdimen-
zijske elastične konstante K za različne parametre aktivnosti ζ v 2D simulaciji. Levo slika
začetnega pogoja (a), ki vodi v nastnek domenske stene z elastično relaksacijo (b) in potem
še para defektov (c) [10].
Na sliki 2.10 vidimo odvisnost časa trajanja do nastanka prvega defekta v steni
za različne vrednosti parametrov ζ,K. Začetni pogoj je v vedno enaka stena v
direktorskem polju na sliki 2.10 (a). Večja aktivnost ζ zmanjša ta čas. Zanimivo
je, da enaka dinamika obstaja tudi brez toka tekočine v = 0. V tem primeru se po
enačbi (2.25) aktivna napetost prenese direktno na elastično napetost, ki vpliva na
H. Ključna je vrednost elastične konstante K, ki nastopa v H preko proste energije.
Iz grafa preberemo kritično vrednost konstante Kc, nad katero je nastanek defektov
še energijsko ugoden. Pri manjšem K < Kc zmoteno polje zvezno relaksira nazaj v
osnovno nematsko stanje – kot pasivni nematiki.
Aktivno turbulenco in dinamiko defektov so v 2D sistemih z mikrotubuli in
gručam kinezina pokazali in potrdili tudi eksperimentalno [7]. V ta namen so v
tekočino dodali pod mikroskopom lepo vidne mikrometrske delce. Sledili so njihovem
gibanju in tako opazovali notranje tokove. Njihovo gibanje ima dobro določeno smer.
Na sliki 2.11a lahko vidimo gibanje delcev zaradi vrtinčnih tokov, ki so povezani z
dinamiko defektov in so značilni za aktivne nematike. Stabilno dinamiko nastajanja
in anihiliranja defektov so v takem sistemu brez težav obdržali tudi 24 ur, če je
le bilo v okoliški tekočini dovolj raztopljenega goriva ATP. V kontrolnem poskusu,
ko v tekočini ni ATPja, se sistem mikrotubulov in kinezina obnaša kot običajen
nematik. V njem ne opazimo nobenih notranjih tokov ali spontanega nastajanja
defektov. Delci, ki so jim v eksperimentu sledili, so pokazali le difuzno Brownovo
gibanje. Na grafu 2.11b vidimo standardno deviacijo lege delcev v odvisnosti od
časa, ki da pri zelo nizkih koncentracijah ATP le difuzni eksponent ≈ 1, značilen za
Brownovo gibanje: σ2(t) = 2Dt. Pri velikih koncentracijah ATP se naklon dobro
ujema z balističnim eksponentom 2. S tem so pokazali fundamentalno razliko med
aktivnimi in pasivnimi nematiki.
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Slika 2.11: Sledenje delcem v aktivnem sistemu mikrotubul in gruč kinezina. a, slika
delcev kaže skrajno ne-Brownovo gibanje. Narisane so še trajektorije delcev. Referenčna
skala 80 μm. b Graf povprečnega kvadrata odmikov za različne koncentracije ATP v




V tem poglavju izračunamo tokove in direktorsko polje v aktivnem kiralnem nema-
tiku. Za reševanje hidrodinamskih enačb uporabimo hibridno mrežno Boltzmann
(lattice-Boltzmann method), ki dobro deluje za opis hidrodinamike v aktivnih nema-
tikih. [20, 21, 29] Metodo smo z uvedbo dodatnega kiralnega člena v prosti energiji
posplošili še na kiralne nematike. Metoda omogoča tudi enostavno implementacijo
različnih robnih pogojev.
3.1 Hibridna mrežna Boltzmann metoda
Hidrodinamiko tekočega kristala simuliramo z hibridno mrežno Boltzmannovo me-
todo (lattice-Boltzmann, dalje tudi LB). V modelu izmenično rešujemo sklopljen
sistem enačb Beris-Edwardsovega modela za tenzor ureditvenega parametra Qij in
Navier-Stokesove enačbe. V vsakem časovnem koraku z metodo končnih diferenc
izračunamo relaksacijo tenzorja ureditvenega parametra, Navier-Stokesovo enačbo
pa rešujemo z mrežno Boltzmannovo metodo, ki namesto fizikalnih spremenljivk hi-
trostnega polja u in gostote ρ operira s porazdelitvenimi funkcijami hitrosti delcev
fi.
V mrežni Boltzmannovi metodi fizikalne spremenljivke zapišemo v diskretne po-
razdelitvene funkcije delcev, ki ustrezajo verjetnosti, da se delec premika po enem
izmed vnaprej določenih vektorjev hitrosti na vnaprej izbrani mreži. Uporabili smo
model na kubični mreži D3Q19 v 3 prostorskih dimenzijah z 19 uporabljenimi po-
razdelitvenimi funkcijami fi(x, t), ki ustrezajo številu delcev na mrežni točki x ob
času t z vektorjem hitrosti e(α)i .
e(0)i = (0, 0, 0), (3.1)
e(1)i = (±1, 0, 0), (0,±1, 0), (0, 0,±1), (3.2)
e(2)i = (±1,±1, 0), (±1, 0,±1), (0,±1,±1). (3.3)
Parameter i označuje izbrane vektorje hitrosti, in sicer mirujoč delec z e(0)0 , propaga-
cijo do najbližjih sosedov z i = 1, . . . , 6 ter propagacijo do drugih najbližjih sosedov
v kubični mreži z i = 7, . . . , 18.
Fizikalne količine, ki nastopajo v Navier-Stokesovi enačbi u, ρ so definirane z
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Porazdelitvene funkcije izračunamo v vsakem časovnem koraku ∆t po enačbi:
fi(x + fi∆t, t+ ∆t) = fi(x, t) + Ωi(x, t). (3.5)
To si lahko predstavljamo kot propagacijo delcev fi(x, t) s hitrostjo ei na sosednje
mesto x + ei∆t. Operator trkov Ωi(x, t) nam določa pravila za trk delcev:
Ωi(x, t) = −
fi(x, t)− f eqi (x, t)
τ
∆t+ pi(x, t)∆t. (3.6)
V prvem členu prepoznamo relaksacijo porazdelitvenih funkcij k ravnovesnim vre-
dnostim f eqi , drugi člen pa predstavlja gonilni člen pi. Ne glede na konkretno izbiro
moramo zadostiti pogojem za ravnovesne porazdelitvene funkcije f eqi∑
i
f eqi (x, t) = ρ(x, t),
∑
i
f eqi (x, t)ei = ρu(x, t),
∑
i
f eqi eiαeiβ = −σαβ + ρuαuβ,
(3.7)
kjer ničti in prvi moment zadoščata pogoju za ohranitev mase in gibalne količine,
drugi moment pa določa simetrični del napetostnega tenzorja σαβ. Gonilni členi








pieiαeiβ = 0. (3.8)
Z izbiro f eqi in pi določimo termodinamsko ravnovesje in dinamične enačbe. Z
razvojem porazdelitvenih funkcij v enačbi (3.5) lahko poustvarimo Navier-Stokesove
enačbe hidrodinamike (2.25), kar se pokaže s t.i. Chapman-Enskogovim razvojem
[29]. V našem primeru uporabimo razvoj do drugega reda v hitrosti u, kar nas
omejuje na hitrosti veliko manjše od hitrosti zvoka. V tem režimu je tekočina
praktično nestisljiva.
Mrežna konstanta ∆x in časovni korak ∆t v našem modelu z baznimi vektorji
hitrosti ei določajo hitrost zvoka c2s = (1/3)∆x2/∆t2. Za pravilen opis dinamičnega
sistema moramo zatorej izbrati dovolj kratek časovni korak, ki pa je po drugi strani
omejen s časovno potratnostjo računa.
3.2 Vizualizacija rešitev
Za razumevanje tokov in njegovo sklopitev z orientacijo molekul v aktivnih nematikih
je pomembna dobra vizualizacija rešitev. Za vizualizacijo sem uporabljal programsko
opremo Amira, PovRay in Paraview.
Glavne fizikalne opazljivke, s katerimi operiramo so hitrostno polje u in tenzor
ureditvenega parametra Qij. Slednjega je težko prikazati, zato ga diagnoliziramo
in prikažemo glavni lastni vektor, ki ustreza največji lastni vrednosti. To je ravno





Uvede se lahko še druge skalarne parametre, ki ločijo različne načine deformacije.
Parameter pahljača-upogib loči ta dva načina in je negativen povsod, kjer prevladuje







Prostorske odvode računamo vedno z metodo centralnih diferenc. Za boljše razu-




2 ∇ [n (∇ · n)− n × (∇× n)] . (3.11)
Tu prvi člen ustreza pahljačasti deformaciji, drugi pa upogibu. Ta parameter nam
loči med defektoma m = +12 in m = −
1
2 , ki imata zrcalno oziroma 3-osno rotacijsko
simetrijo. S tem lahko podrobneje raziščemo lokalno simetrijo okoli defektnih linij
oziroma preverimo število pozitivnih in negativnih topoloških defektov v 2D.






kjer je q0 inverz holesterične periode. Ta parameter je do konstante natančno soraz-
meren gostoti zvojne elastične energije.
Določanje simetrije defektov in podrobnosti o direktorskem polju je v mnogih
primerih bolj pregledno s temi skalarnimi parametri, kot pa z kompleksnejšim di-
rektorskim poljem.
3.3 Snovne konstante
V tabeli spodaj so privzete vrednosti uporabljenih snovnih konstant. Razen če je
v besedilu omenjeno drugače, sem uporabil te konstante. V nadaljnjem besedilu
običajno uporabljam brezdimenzijske spremenljivke, ki so definirane glede na te
konstante. Hod holesterika p0 pa je definirana glede na velikost sistema: N 10−8m,
kjer je N število diskretnih točk v največji dimenziji.
A −1.72× 105 J/m3
B −2.12× 106 J/m3
C 1.73× 106 J/m3
Seq 0.553
L1 4× 10−11 N
ξN 6.63 nm
W1 1× 10−2 J/m2
χ 1
∆t ξ2N/L1Γ = 6.8× 10−8 s
Slika 3.1: Tabela snovnih konstant, privzetih v celem delu. Parametri v nadaljeva-
nju, ki so običajno navedeni brezdimenzijsko (na primer ∆t) so normalizirani glede
na vrednost v tej tabeli.
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Slika 3.2: Na sliki je direktorsko polje in hitrostno polje v periodični osnovni celici
velikosti 643 levo in 1513 desno, v obeh primerih je ζ = 0.2, p0 = 0.2. Maksimalna
prikazana brezdimenzijska hitrost meri u = 0.14, skala je enaka na obeh slikah.
3.4 Testiranje metode
Implementacija hibridne mrežne Boltzmannove metode za reševanje hidrodinamike
v nematikih in aktivnih nematikih je bila že testirana v naši skupini [25]. Kljub temu
je bilo med raziskovanjem uvedenih nekaj dodatnih popravkov za boljšo stabilnost
kode in za hitrejše računanje.
3.4.1 Izbira velikosti sistema
Velikost sistema je zelo pomembna, saj je za nastanek sten v aktivnem nematiku
in prehod v aktivno turbulenco potreben dovolj močan tok in velika deformacija
direktorja. Za simulacije kvazi-2D sistemov si lahko privoščimo relativno velike
celice, saj so simulacije časovno toliko manj zahtevne. Tipična debelina 2D celice
meri 10, do kvečjemu 30 točk, zato so drugi dve dimenziji lahko velikostnega reda
150 točk in so simulacije 105 časovnih korakov še vedno končane v nekaj 10 minutah.
V 3D pa pri velikosti celice ∼ 1503 ≈ 4× 107 točk simulacija 105 časovnih korakov s
paralelizacijo na 48 procesrjih na računalniških gručah na traja 5 ur. ∼ 5h, datoteke
s podatki pa so velike že blizu 100MB.
Opazili smo, da aktivni sistemi na mrežah manjših od 1003 nimajo dovolj pro-
stora za razvoj v topološki turbulentni režim. Pri velikosti 643 so zato za prehod
iz dolgovalovno perturbiranega nematskega stanja v aktivno turbulentno fazo s to-
pološkimi defekti potrebne zelo velike aktivnosti, prehod se zgodi pri ζ ≈ 0.35, pri
velikosti 1513 pa se prehod zgodi prej, blizu ζ ≈ 0.20.
Na sliki 3.2 primerjamo različno velike osnovne celice simuliranega sistema pri
enakih vrednostih hitrosti. V manjši celici velikosti N = 64 sistem sčasoma obstane
v prikazanem stacionarnem stanju. Elastična konstanta narekuje na kakšnih skalah
se direktor bistveno deformira. Z našo izbiro vidimo konstant se sistem zaradi
periodičnih robnih pogojev ujame v to stanje. Po drugi strani v večji celici opazimo
turbulentno fazo z defekti, ki se je razvila iz podobnega zmotenega stanja.
Za nadaljnje rezultate sem izbral velikost sistema 1513, ki da dobro razmerje
med hitrostjo računanja in fizikalno smiselnostjo rezultata. Pri tej velikosti ima
sistem dovolj prostora, da efekt periodičnih robnih pogojev ne igra prevelike vloge
pri zaviranju prehoda v režim z naključnimi tokovi in eventuelno defekti.
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Slika 3.3: Simulacija sistema v periodično zaključeni škatli velikosti 703; po t = 66000
časovnih korakih je prišlo do nestabilnosti: dobimo visoke hitrosti u = 0.5, poleg tega
tudi gostota ni več uniformna, mestoma se spreminja za ∼ 20%. Hitrosti so prikazane z
vektorji, gostota pa s sivinami. Vsaka druga točka na podmreži imata podobno gostoto.
3.4.2 Stabilnost s hitrostjo
V aktivnem sistemu praviloma obravnavamo režime, ko sistem pri neki izbrani aktiv-
nosti ζ lahko doseže stacionarno stanje. Pri velikih sistemih, v režimih z majhnimi
hitrostimi in slabimi začetnimi pogoji je to lahko časovno zelo potratno. V mojem
primeru imamo običajno opravka s simulacijo na 3D mreži velikosti 151×151×151.
V režimih z majhnimi hitrostmi pri tej velikosti to običajno pomeni, da mora simu-
lacija trajati vsaj 2×105 korakov, da izzveni efekt začetnih pogojev. S povečevanjem
aktivnosti moramo zaradi stadabilnosti LB metode kmalu začeti zmanjševati časovni
korak ∆t v LB metodi, sicer se hitrosti lahko že približajo hitrosti zvoka in s tem
postanejo prevelike za naš model D3Q19 z možnimi premiki do zgolj prvih in drugih
najbližjih sosedov.
Za relaksacijo v pasivnem kiralnem nematiku lahko ugasnemo hidrodinamski
del in zgolj relaksiramo tenzor ureditvenega parametra brez aktivnega gnanja LB
metode. Že to nam račun močno pospeši, poleg tega pa lahko korak povečamo npr.
na ∆t = 0.11, kar pomeni vsaj 10× hitrejše izračune; ko nas zanima dinamika v
pasivnem nematiku je vrednost te konstante običajno okoli ∆t = 0.025, v aktivnem
nematiku pa je zaradi stabilnosti pri večjih ζotrebna ∆t ≤ 0.01.
Dober pokazatelj stabilnosti v sistemu je maksimalna hitrost in pa gostota. Ko
maksimalna brezdimenzijska hitrost v sistemu doseže u ∼ 0.1, je ta že blizu hitrosti
zvoka, zato bo numerična napaka v sistemu začela divergirati in simulacije niso več
fizikalne. To opazimo tudi v gostoti, ki postane nehomogena in začne divergirati,
čeprav je naš model napisan v približku konstantne gostote. Poleg tega opazimo ne-
fizikalne hitrosti, ki postopoma divergirajo in so na izmenično usmerjene v nasprotno
smer na vseh lihih in sodih točkah v mreži, kot vidimo na sliki 3.3. To je povezano
z LB modelom D3Q19, ki pri velikih hitrostih primerljivih s hitrostjo zvoka poveča
1Za enote časa glej razpredelnico 3.1
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verjetnost za propagacijo do drugih najbližjih sosedov in efektivno sklopi vse druge
sosede v kubični mreži, kar je ravno ena izmed dveh podmrež. Pogled na počasi
spreminjajoče se direktorsko polje nam potrdi, da taka periodična hitrost in gostota
nimata fizikalnega smisla.
Ta efekt, lahko v simulacijah z periodičnimi robnimi pogoji zato nekoliko omi-
limo, če vzamemo liho število točk v vseh dimenzijah in tako onemogočimo razklo-
pitev sodih/lihih točk. Zato sem večino simulacij opravil na mreži 1513.
3.4.3 Kiralnost
Koda je v skupini že preverjeno delovala za nematike z vsiljevanim tokom in aktivne
nematike [25], kiralni člen pa še ni bil implementiran. V ta namen je bilo potrebno
dodati kiralni člen v prosti energiji [19]:




kjer je εikl Levi-Civita tensor. V implementaciji v hibridno LB metodo ta dodaten





kjer je na desni funkcionalni odvod proste energije, ki ga izračunamo preko gostote
proste energije po variacijskem principu. Če upoštevamo simetričnost tenzorja ure-
ditvenega parametra Qij in s tem tudi molekularnega polja Hij, so izračunani členi,
ki jih implementiramo v kodo preko:
Hchiralij =
1





kjer smo vzeli simetričen del molekularnega polja, saj vemo da mora biti tudi Qij
simetričen. Molekularno polje potem vpliva tako na Beris-Edwardsovo enačbo za
razvoj Qij, kot tudi na Navier-Stokesovo enačbo, ker v njej nastopa molekularno
polje. Za periodično osnovno celico je to dovolj.
Izkaže se, da za celico z robnimi pogoji ta popravek ni dovolj – če imamo v
simulaciji tudi površinske člene, jih moramo nujno popraviti za podoben prispevek.





kjer je ν vektor normale na površino. Ta člen dodamo v razvoju tenzorja ureditve-
nega parametra na površini poleg preostale energije fsurf .
Moj testni volumen je bila planarna celica z ravnima degeneriranima planarnima
površinama, med katerima dobim ravnovesno holesterno stanje, kot prikazano na
sliki 3.4. To se ni zgodilo, dokler nisem dodal kiralnega pripevka k energiji tudi
na površini. Brez njega se je mirovno stanje postopoma odvilo in zavzelo nemat-
sko nezvito osnovno stanje. Simulacijo sem začel iz nekega drugega ravnovesnega
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Slika 3.4: Testni primer: ravnovesno stanje nematika in kiralnega nematika s periodo p0 =
4/3 glede na velikost planarne degenerirane celice. Rdeči cilindri predstavljajo direktorsko
polje, ob sivih področjih imamo planarno degenerirano sidranje.
holesternega stanja in holesterik se je ustalil šele pri pravi vrednosti p0 = 4/3. V
primeru planarne celice, sploh v manjših celicah lahko začnemo tudi iz naključnega
stanja in sistem bo sčasoma relaksiral v osnovno stanje. Brez aktivnosti se to zgodi
kmalu, sploh če se katera izmed defektnih linij ne ujame v neskončne linije; secer
lahko relaksacija traja tudi 106 korakov.
Če vzamem za testni volumen periodično celico v vseh smereh, se bo v smeri
kiralnega zvoja kristal ujel v tako metastabilno stanje, ki se ujame s periodo osnovne
celice in torej perioda ni nujno enaka holesterni periodi p0. V obeh primerih lahko
za relaksacijo uporabimo samo relaksacijo Qij, mrežno-Boltzmannovo dinamiko pa
ugasnemo.
V tem stanju vklopimo še aktivnost ζ in vidimo, da čisto holesterno stanje z
neko periodo p0 ne implicira hitrostnega polja. To enostavno preverimo z računom.
Imamo čisto kiralno stanje n = (cos q0z, sin q0z, 0). Zapišimo aktivni prispevek k
napetostnemu tenzorju:
σactiveij = −ζQij = −ζ
S
2 (3ninj − δij). (3.18)




















∂ cos q0z sin q0z
∂y
+ ∂ cos q0z cos q0z
∂x
+ 0) = 0, (3.22)
kjer smo v prvi vrstici uporabili definicijo , v drugi vrstici smo spustili odvod kon-
state, v tretji je nz = 0; v četrti pa ostanejo členi s produkti nx, ny, ki jih torej
odvajamo le po x, ali y in ker je števec le funkcija koordinate z, spet dobimo 0.
Enak argument velja za fy, torej je celotna sila f = 0. Aktivnost na čisto kiralno
stanje torej ne povzroča nobenih dodatnih napetosti oziroma tokov.
Podobno lahko preverimo za čisto upogibno deformacijo in čisto pahljačasto de-
formacijo. V obeh primerih dobimo neničelno silo v smeri, kot si jo predstavljamo
in jo poznamo iz 2D m = +1/2 defekta.
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V tem poglavju bodo predstavljeni glavni rezultati magistrskega dela. Večina dose-
danjih raziskav o aktivnih nematikih se osredotoča na dvo dimenzionalne nematske
sisteme [5, 10, 12, 20]. Tudi mi začnemo z 2D aktivnimi nematiki, da preverimo
ujemanje rezultatov naše simulacije s teorijo predstavljeno v poglavju 2.5.1. Nato
v sistem uvedemo kiralnost, predstavimo novo nastale režime ter glavne razlike v
primerjavi z nekiralnim nematikom. V drugem delu raziščemo prehod v aktivno
turbulenco še v 3d aktivnem kiralnem nematiku.
4.1 Aktivni nematiki v dveh dimenzijah
V 2D aktivnih nematikih je znana dinamika nastanka parov defektov s formiranjem
sten, ki se podrejo s formiranjem parov defektov (glej poglavje 2.5.1) [10]. V našem
primeru operiramo s kvazi-2D sistemom, ki ga simuliramo v tanki celici velikosti 10×
127×131 točk s planarnim degeneriranim sidranjem in ničelno tangencialno hitrostjo
na dveh ploskvah, ki določata debelino celice, ter periodičnimi robnimi pogoji v
drugih dveh smereh. Zaradi brezdrsnih robnih pogojev energija hitro disipira iz
sistema preko viskoznih sil s stenami. To nam zmanjša največjo doseženo hitrost
v sistemu pri enakem parametru ζ. Parameter aktivnosti, pri katerem se zgodi
prehod v režim s singularnimi topološkimi defekti, je zato v primerjavi z vrednostmi
v prosti 3D periodični celici mnogo večji, s tem pa dosežemo hitrostna polja podobih
velikosti.
S podvojeno debelino celice na 20×127×131 točk dobimo v aktivnem nematiku
pri ζ = 0.5 povprečno približno 2× večje hitrostno polje. Pri nadaljnjem povečevanju
debeline se povprečna hitrost sčasoma približa vrednosti v 3D sistemu 〈u〉 ∼ 0.01.
V aktivnih nematikih smo opazili različne dinamične režime glede na aktivnost.
V grobem ločimo tri: nematski režim, nesingularen režim z domenskimi stenami in
singularen režim s spontano dinamiko nastajanja in izginevanja topoloških defektov.
Na sliki 4.1 vidimo prečni profil hitrosti v celici po dolgem času za različne parametre
aktivnosti, ki ustrezajo različnim režimom. V vseh primerih na slikah začnemo iz
stanja z naključno orientacijo. Pri majhni aktivnosti ζ sistem relaksira v pasivno
nematsko stanje, hitrostno polje pa je zato zelo majhno, kar se ujema z izpeljavo
v enačbi 3.22. Ob povečevanju aktivnosti v ravnovesnem stanju nastanejo stene,
kjer je upogibna deformacija velika, med njimi pa je direktorsko polje poravnano.
Velikost te dolgovalovne perturbacije direktorskega polja se z aktivnostjo ζ povečuje,
z njo pa tudi elastična energija deformacije. Pri neki kritični aktivnosti ζ0 ∼ 0.4 je
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Slika 4.1: Na zgornjih slikah (a)-(c) vidimo stanje sistema po dolgem času t = 200000
korakov. Rdeče puščice kažejo hitrostno polje, rdeče pike so področja z S < 0.35, rumena
so območja z veliko upogibno deformacijo SSB < −0.33, modro pahljačasta deformacoja
SSB > 0.33 Spodaj vidimo povprečni prečni presek hitrosti v aktivnem nematiku za posa-
meznega od teh treh sistemov, določenih z ζ.
efektivni dotok energije zaradi aktivnosti dovolj velik, da sistem prestopi energijsko
bariero za nastanek para topološkega defekta. Večja dovedena energija se odraža tudi
v večji povprečni hitrosti v sistemu. Iz slik treh režimov potrdimo, da je upogibna
deformacija direktorja izvor hitrostnega polja, torej da je hitrostno polje največje
tam, torej tam kjer je velikost parametra SSB velika. Na srednji sliki vidimo da
je hitrostno polje znatno vzdolž stene. Hitrostno polje, ki je posledica aktivnega
člena tako vzdržuje neravnovesno direktorsko polje. Na tretji sliki vidimo tudi pare
topoloških defektov in še večje hitrostno polje. V tem režimu spontano nastajajo
ter se anihilirajo pari defektov z ovojnim številom m = ±1/2.
Izračunali smo tudi število defektov v 2D prerezu, tako da smo prešteli število
nepovezanih območij v 2D rezini z ureditvenim parametrom S < 0.35. Pri tem
moramo upoštevati periodične robne pogoje, da defekta, ki se pojavi na robu, ne
štejemo dvakrat ali štirikrat.
Z risanjem časovnega razvoja števila defektov na sliki 4.2 preverimo, da je sistem
v stacionarnem stanju. Običajno se po t = 200000 korakih sistem ne spreminja
več bistveno, čeprav stanje še vedno ni nujno stacionarno. Ko je število defektov
majhno, se njihovo število počasneje spreminja, saj se osamljena komplementarna
defekta težje najdeta. Opazimo tudi, da je relaksacija števila defektov pri večji
aktivnosti običajno hitrejša, saj večje hitrosti v sistemu pomenijo, da defekt prej
opiše cel fazni prostor.
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Slika 4.2: Spreminjanje števila defektov s časom za primer aktivnega nematika z različ-
nim parametrom aktivnosti. Levo so rezultati za začetno stanje iz naključno urejenega
parametra, desno pa začnemo v režimu z dolgovalovno perturbacijo in naključnim šumom.
Iz posnetka sistema po dolgem času na sliki 4.1 (c) ne moremo z zagotovostjo
trditi, ali smo v režimu s topološkimi defekti, ali samo še nismo dovolj dolgo čakali.
Zato obravnavamo časovno odvisnost števila defektov, ki je prikazana na sliki 4.2.
Iz časovnega razvoja števila defektov enostavno razberemo, ali število defektov pri
dani aktivnosti kdaj tudi narašča. To pomeni tudi spontano nastale defekte, kar nam
definira drugačni režim. Pri aktivnosti ζ = 0.4 število defektov nikoli ni 0, vendar
monotono pada. Pri večjih aktivnostih ζ = 0.5 defekti tudi spontano nastajajo,
zato to določa mejo za nastanek turbulentnega režima s singularnimi defekti. V
našem sistemu se to pri holesternem hodu p = ∞ zgodi nekje med aktivnostjo
ζ ≈ 0.4 − 0.45.
4.1.1 Odvisnost od začetnih pogojev
Do zdaj smo aktivni sistem začeli v stanju z naključnim robnim pogojem. Če pa
pričnemo v stacionarnem nematskem stanju, bo dolgo časa trajalo, da se podre si-
metrija, saj je sistem tudi pri visoki aktivnosti v tem primeru v labilnem ravnovesju.
Zato začetnemu pogoju dodamo nekaj šuma v azimutalnem kotu direktorja, še bolj
pa pomaga, če uporabimo znanje o nestabilnosti in v sistem prinesemo dolgovalovno
perturbacijo direktorskega polja, oblike:






kjer k določa periodo dolgovalovne perturbacije, J = 127 je velikost sistema v y
smeri, x, y, z so prostorke koordinate, ψ pa je nek dodaten šum v sistemu. Običajno
izberem parameter k = 2, naključno spremenljivko pa kar po konstantni porazde-
litvi ψ = U(−0.2, 0.2). S tem pospešimo relaksacijo do stacionarnega dinamičnega
režima, saj so v začetni pogoj vgradimo zametek aktivnih sten.
Na sliki 4.3 vidimo primerjavo med obema začetnima pogojema. Tako pri ζ = 0.5
in ζ = 0.6 sem sistem pustil delovati še dolgo časa, vendar je ostal v stacionarnem
dinamičnem režimu z aktivnimi stenami in brez defektov, kakršnega vidimo na sliki
4.3. Vidimo, da je hitrostno polje visoko tam, kjer je velika upogibna deformacija,
to je v bližini sten. Stene pri ζ = 0.5 ostanejo tam, kjer jih je narekoval začetni
pogoj. Pri večjih aktivnostih se razdalja med stenami zniža, zato nastanejo tudi
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Slika 4.3: Na sliki so stacionarna dinamična stanja pri velikih aktivnostih in z nesin-
gularnim začetnim pogojem. Poleg direktorskega in hitrostnega polja so prikazana tudi
območja z visokimi vrednostmi ureditveni parameter in pahljačasto-upogibni parameter.
Rdeča pomeni ureditveni parameter S < 0.35, rumena pahljačasto-upogibni parameter
SSB < −0.033, modra pa SSB > 0.033.
sekundarne stene v diagonalnih smereh, v aktivnem turbulentnem stanju pa defekti
nenehno podirajo stene in ustvarjajo nove.
Stacionarni dinamični režim je na območju zmerne aktivnosti odvisen od zače-
tnih pogojev. Na območju 0.4 < ζ < 0.7 simulacija kaže histerezo pri prehodu v
turbulentno stanje. To pomeni, da je končno stanje odvisno od začetnega pogoja
simulacije; če začnemo v brezsingularnem stanju, potrebujemo večjo aktivnost, da
preidemo v turbulentno stanje.
Dobro bi bilo preveriti simulacije še na mnogo večjih 2D celicah in z drugačnimi
začetnimi perturbacijami. Preverili bi lahko, kolikšen je efekt končne periodične
celice, saj se sistem pri nižji aktivnosti ζ = 0.5 ujame v periodo celice pri neki
karakteristični razdalji med stenami, ki ni nujno ravnovesna.
4.2 Neograjen 2D kiralni nematik
V enakem sistemu kvazi-2D plasti zdaj preizkusimo kiralni aktivni nematik. Za za-
četni pogoj uporabljamo naključno usmerjenost direktorja, potem pa sistem relaksi-
ramo do stacionarnega dinamičnega režima. Kiralnost nam sistem obogati z novimi
režimi delovanja. Najopaznejši je nastanek aktivnih skyrmionov, ki jih opazimo v
spodnji vrstici na sliki 4.5 pri visokih kiralnostih in nizki aktivnosti ζ. Podrobneje
jih bomo opisali v razdelku 4.3.
Za velike hode kiralnega nematika p se sistem ne spremeni bistveno od čistega
nematskega. Mirovno stanje je dodatno frustrirano zaradi kiralnosti, zaradi česar je
število defektov po dolgem času v povprečju nekoliko večje.
Pri majhnih aktivnostih z zmanševanjem kiralne periode ni posebnih struktur
do periode p = 0.33, potem pa je ugodnejši nastanek skyrmionske mreže. Na grafu
števila defektov to zlahka ločimo od režima brez defektov. Poleg skyrmionske mreže
opazimo pri večjih aktivnostih še nek vmesni turbulentni režim, v katerem je število
defektov podobno veliko, povprečna hitrost tekočine pa je večja kot v skyrmionskem
režimu ali aktivni nematski turbulenci. V tem režimu še vedno obstajajo defekti
m = +1/2, kiralna deformacija pa že začne sukati polje iz ravninske geometrije.
Visoka kiralnost efektivno zmanjša hitrostno polje, saj m = −1/2 in λ+1 defekta
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zaradi višje rotacijske simetrije ne proizvajata tolikšnega hitrostnega polja. Zaradi
viskoznosti v sistemu imajo manjši vrtinci večje izgube in zato manjšo velikost hi-
trostnega polja.
Pri srednjih aktivnostih na sliki 4.4 ζ = 0.3 opazimo tudi vmesni režim z izoli-
ranimi skyrmioni (npr. pri p = 0.45). Ker skyrmioni nimajo tolikšnega hitrostnega
polja kot defekti m = +1/2, so manj dinamični in imajo počasnejšo dinamiko. Nji-
hov dolgotrajni obstoj zavisi predvsem od parametra kiralnosti. Mejo za nastanek
skirmionske mreže pri p ≈ 0.35 prepoznamo v četrtem grafu na sliki 4.5 kot velik
porast števila defektov tudi za majhne aktivnosti.
4.2.1 Dinamika topoloških defektov v aktivnih kiralnih ne-
matikih
Zanima nasdinamika nastanka in anihilacije para defektov m = ±1/2 v kiral-
nih aktivnih nematikih. Pri večjih kiralnostih je energijsko ugodnejši obstoj dveh
m = −1/2 defektov in λ+1 defekta. Na sliki 4.7 vidimo primer nastanka tega trojčka
na področju, kjer je direktorsko polje povsod vzdolž linije, ki označuje nizek uredi-
tveni parameter ob površini postavljeno navpično. Zaradi površinskega sidranja je
ugodnejši nastanek skyrmionskih defektov, saj se tako zmanjša površinski prispevek
k energiji, ohranimo pa holesterni zvoj. Pri nastanku skyrmionske mreže se odvija
podobna dinamika - pari skyrmionskih defektov spontano nastajajo ter se urejajo
preferenčno v heksagonalno strukturo.
Naslednji posnetki v (c) kažejo kako izm = −1/2 in λ+1 dobimo defektm = 1/2;
slednji proizvaja veliko hitrostno polje, ki ga pomakne proti defektu m = −1/2 in
končno se po t = 15000 korakih anihilira z njim. V vseh primerih pa se ohranja
celoten topološki naboj.
4.3 Skyrmionska mreža
Slika 4.8: Slika osame-
lega skyrmiona v tanki
celici s planarnimi rob-
nimi pogoji. Z rdečo je
označeno območje jedra
defekta S < 0.40 na pla-
sti tik ob površini.
Skyrmionske mreže opazimo v kiralnih nematikih, omejenih
na tanke plasti [23]. Glede na debelino plasti in kiralno pe-
riodo lahko opazimo različne strukture. Uporabljena debe-
lina celice 9· 10−8m in visoka kiralnost ustrezata pogojem za
nastanek kvazi-2D skyrmionske mreže s heksagonalno sime-
trijo razporejenih τ−1/2 singularnih defektov ter nesingular-
nih λ+1 defektov med njimi. En sam skyrmion je prikazan
na sliki 4.8. Naj poudarim, da v štetju singularnih defek-
tov, nismo prešteli nesingularnih holesternih λ+1 defektov,
ki imajo singularnost samo na površini. Skupaj z njimi se
celotni topološki naboj seveda ohranja, kot na primer v pri-
meru p = 0.45, ζ = 0.3 na sliki 4.4.
Pri veliki kiralnosti se posamezni skyrmioni sestavijo v
skyrmionsko mrežo. Če je začetno polje naključno, se skyr-
mioni v simulaciji na končni periodični mreži kakršno upo-
rabljamo ujamejo v neko metastabilno stanje, kjer defekti
niso razporejeni v popolno heksagonalno mrežo, temveč je
mreža nepravilna, z 4, 5, 6 in 7 kotniki. Začetni pogoj lahko
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Slika 4.4: Na zgornjih slikah je prikazano stanje sistema po dolgem času t = 200000
korakov v odvisnosti od parametra aktivnosti ζ in kiralne periode p, definirane glede
na dolžino stranice y v simulirani celici velikosti 10 × 127 × 131. Z rdečimi puščicami
je prikazano hitrostno polje, modri cilindri prikazujejo direktorsko polje, rdeče lise pa
označujejo področja na prerezu skozi sredino, kjer je skalarni ureditveni parameter S <
0.44, torej območja defektov m = ±1/2.
44
4.3. Skyrmionska mreža
Slika 4.5: (a–c) pojemanje števila defektov v 2D za različne parametre ζ, p. Na zadnjem
grafu (d) so zbrana števila defektov v končnem stanju posamezne simulacije. Kompleksna
odvisnost je posledica časovnega spreminjanja defektov v posamezni strukturi, kot tudi
histeretičnega razvoja sistema.
Slika 4.6: Naraščanje števila defektov v 2D z nesingularnim začetnim pogojem. Rišem za




Slika 4.7: Na sliki so posnetki simulacije ob različnih časih za kvazi-2D sistem 10 × 127 ×
131, ki prikazujejo dinamiko nastajanja ali anihiliranja defektov. Na sliki so prikazani
direktorsko polje z modro, hitrostno polje z rdečimi vektorji in z rdečo površino jedra
topoloških defektov – ploskev S = 0.35.
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Slika 4.9: Nastanek skyrmionske mreže zgoraj desno s pomočjo nastavka zgoraj
levo. Spodaj je sistem t = 2000 korakov po začetku iz naključne orientacije ter po
t = 200000. Z rdečimi puščicami je prikazano hitrostno polje na četrtini debeline.
prilagodimo, da dobimo boljšo strukturo: s pasivno relaksacijo tenzorja Qij (posta-
vimo hitrost na u = 0) je dovolj že, da na območjih blizu centralnih točk trigonalne
mreže postavimo direktor v navpično smer. Druga možnost je uporaba boljšega
nastavka na nekoliko večjem območju okoli λ+1 defekta:
φ = atan z − zm
y − ym




(y − ym)2 + (z − zm)2, (4.3)
n = (cos θ, sin θ cosφ, sin θ sinφ), (4.4)
kjer so ym, zm središča λ+1 defektov, razporejena v trikotni mreži. Če se ravnovesna
mrežna konstanta ne razlikuje zelo veliko od vsiljene, bomo tako z veliko zaneslji-
vostjo dobili pravilno heksagonalno skyrmionsko mrežo. Mrežo generirano iz teh
začetnih pogojev vidimo na sliki 4.9. Stabilno mrežo dobimo za
Na sliki je podrobnejša struktura kvazi-2d skirmionske mreže. S prikazom para-
metra pahljača-upogib prikažemo simetrijo direktorskega polja okoli defektne linije
m = −1/2 in močnega efekta površinskega sidranja. Poleg direktorskega polja nari-
šemo še hitrostno polje. Podobno kot asimetrija direktorskega polja v 2D aktivnem
nematiku vpliva na hitrostno polje, tudi v tej geometriji pričakujemo zaradi ak-
tivnega člena σacij = −ζQij hitrostno polje, ki odraža simetrije direktorskega polja.
Tako v skyrmionski mreži na sliki 4.10(d) vidimo dva zrcalna vrtinca okoli vsakega
λ+1 defekta z nasprotno sučnostjo v zgornji in spodnji polovici debeline plasti. Med
vsakim parom glavnih vrtincev opazimo sekundarni vrtinec z nasprotno sučnostjo,
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Slika 4.10: Slike pravilne heksagonalne skyrmionske mreže v kiralnem aktivnem nematiku
za ζ = 0.3 in p = 0.29. Povsod je defektno jedro obarvano rumeno, konstantne površine
parametra SSB za pahljačasto deformacijo (modro) in za upogibno deformacijo (rdeče). Na
spodnjih dveh slikah je z barvno lestvico prikazano hitrostno polje; ravninska komponenta
vektorja kaže v smeri sivin , pravokotna komponenta vektorja pa je zakodirana v barvi
– temno modra pomeni smer iz ravnine slike, rdeča pa vektor v ravnino slike. Sliki (a)
in (d) sta tlorisa 2D sistema, (c) in (e) sta stranska prereza, (b) pa je slika znotraj same
strukture in prikazuje zvoj polja v okolici defekta.
hitrostno polje okoli τ−1/2 defekta ima tako hitrostni profil podoben tistemu na sliki
2.9. V središčni ravnini je hitrostno polje ravno ničelno. Izvor hitrostnega polja
je močna deformacija direktorskega polja tik ob površini zaradi vsiljenega planar-
nega sidranja nad λ+1 defektom. To deformacijo vidimo na sliki 4.10(c) in je izvor
glavnega vrtinca, katerega maksimum vidimo v bližini stene na isti sliki.
Pod kiralno periodo p = 0.4×127·10−8 m ∼ 50·10−8 m lahko opazimo skirmione,
obstoj skirmionskega mrežnega režima pa zavisi od kombinacije začetnih pogojev in
parametra aktivnosti ζ. V kolikor začnemo s skirmionsko mrežno strukturo, je ta
stabilna tudi pri visokih aktivnostih. Če pa začnem v naključni strukturi, dobimo
mirujoče skirmionsko polje šele pri zelo velikih kiralnostih p = 0.3, vmes pa imamo
aktivno turbulentno fazo s trikrat večjimi povprečnimi hitrostmi ter z m = ±1/2
defekti.
Opisano hitrostno polje je značilno za aktivne skirmione, kakršne obravnavamo.
Spremembe parametra planarnega sidranja na območju W = 0.0001 − −0.02 J/m2
ne vpliva bistveno na rezultat. Brez sidranja W1 = 0 pa dobimo periodične robne
pogoje tudi v z smeri in sistem sčasoma pride v holesterično stanje. Maksimalna
hitrost v sistemu se pri spremembi W na omenjenem področju spremeni za zgolj 1%,
kvalitativno je slika enaka. S prilagajanjem debeline simulacijske celice bi načeloma
lahko dobili še bolj kompleksne skirmionske mreže, vendar se z večanjem celice tudi
zelo povečuje vpliv aktivnosti in je turbulentno stanje pri enaki ζ v debelejši celici
bolj verjetno.
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Slika 4.11: Razvoj disklinacijske linije v nematiku in holesteriku z periodo p0 = 5 in
p = 0.5 glede na velikost osnovne celice. Z modro je označena površina s parametrom
upogiba SSB = −0.02 z rumeno pa površina kjer prevladuje pahljačasta deformacija
SSB = 0.02. Z vektorji je prikazano hitrostno polje. Parameter aktivnosti je v obeh
primerih ζ = 0.1.
4.4 Vpliv kiralnosti na 3D defektno zanko v ak-
tivnem kiralnem nematiku
V 3D točkaste defekte zamenjajo linijski defekti.Opazujmo najprej enostavno zanko,
ki je sestavljena iz dveh kosinusnih krivulj, po kateri center defekta obkroži sredinsko
točko v simulacijski celici. Na eni polovici predpišemo ovojno število k = +12 , na
drugi pa k = −12 . V vsaki točki leži direktor na horizontalni ravnini, azimutalni
kot φ v ravnini y, z je v vsaki točki prostora kar seštevek prispevkov obeh defektov.
Vsak defekt da prispevek::
φ(x, y, z) = k atan((z − z0)/(y − y0)), (4.5)
kjer je (x, y0, z0) koordinata središča defektne linije, parametra y0 in z0 pa sta funk-
ciji koordinate x, tako da opišemo zaključeno krivuljo v prostoru. Tako pripravim
enostaven približek za defektno linijo, ki je sestavljena iz dveh polovic z ovojnim
številom k = ±12 .
Na sliki 4.11 sta prikazani dve značilni stanji, ki se razlikujeta po kiralni periodi.
Ko je tekoči kristal efektivno nematik p → ∞, se zaradi strukture k = +12 defekta
na levi strani zanke defekt postopoma zmanjša in anihilira. Tak defekt je prikazan
na levi zgornji sliki. Dogajanje je podobno tistemu, kar smo se naučili v 2D za
aktivni nematik: defekt z ovojnim številom m = +12 zaradi nizke simetrije in velike
upogibne deformacije poganja močne tokove, medtem ko drugi del zanke z m = −12
ni izvor močnega toka.
Bolj zanimive so druge tri slike, ki prikazujejo razvoj defekta v močno kiralnem
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nematiku s hodom p0 = 0.5. Vidimo, da deformacija sprva sproži sučno hitrostno
polje okoli defekta. Kmalu se defektna zanka spremeni – del z ovojnim številom
m = +12 razpade na dva dela in se pomakne na stranski del zanke, zato se defekt
deformira v tej smeri. Seveda se lokalna struktura okoli defektne linije zelo spremeni,
kar lahko vidimo iz pahljačno-upogibnega parametra SSB na sliki 4.11.
Ugotovili smo, da kiralnost v 3D nematiku zmanjša povprečne hitrosti in nekoliko
upočasni dinamiko singularnih defektov. V sistem je vsiljena zvojna deformacija,
ki vpliva na stabilnost strukture, kakršno določa m = +1/2 defekt. V 3D se to
odraža s tem, da se delež disklinacijske linije, kjer je lokalna struktura direktorja na
pravokotnem preseku podobna m = +1/2 močno zmanjša, kar pa zmanjša hitrost
deformacije. Hitrostno polje izvira iz deformacije direktorskega polja in mora zato
zadostovati njegovim simetrijam. To razbije hitrostno polje v okolici trikratno ro-
tacijsko simetričnega m = −1/2 defekta na manjše vrtince z manjšimi povprečnimi
hitrostmi v primerjavi z m = +1/2 s samo eno zrcalno simetrijo. Obstoječi defekti
bodo torej bolj obstojni in manj dinamični kot v nematiku pri isti aktivnosti.
4.5 Histeretično obnašanje v 3D aktivnem kiral-
nem nematiku
Stanje sistema v naši simulaciji je lahko odvisno od začetnih pogojev. Podobno
kot v 2D obstaja energijska bariera, ki jo mora nesingularen sistem prestopiti, da
dobimo režim s singularnimi defekti.
Začetni pogoj sem spet izbral kot dolgovalovno perturbacijo direktorskega polja,
ki je v sferičnih kotih za direktorsko polje n(θ, φ) podano po točkah (x, y, z) z:





+ ψ1, θ(x, y, z) = ψ2, (4.6)
kjer je J velikost sistema v y smeri, k = 2 določa število aktivnih sten v začetni
konfiguraciji, ψ1,2 = U(−0.1, 0.1) pa je uniformno porazdeljen šum.
Začetni pogoji imajo vpliv na stacionarno strukturo v simulacijah. V kolikor
začnemo simulacijo v stanju brez defektov, sistem pri ζ ≤ 0.20 tudi po dolgem času
t = 300000 ostane v sistemu s stenami a brez defektov, kar lahko razberemo iz deleža
defektnih jeder na sliki 4.12 desno. Hitrostno polje nam podobno kot v 2D primeru
razkrije efekt kiralnosti na zmanjšanje hitrosti, tako povprečne kot maksimalne.
Povprečna hitrost kiralnega stanja z ζ = 0.3 je sicer zelo podobna povprečni hitrosti
skoraj nematskega stanja z ζ = 0.2, kljub temu pa sta stanji v stacionarnem režimu
zelo različni. Pogled na maksimalne hitrosti pokaže večje razlike med njima.
Drug začetni pogoj uporabim na grafu na sliki 4.12(a), kjer sistem začnemo v
naključnem stanju, potem pa ga že t = 100000 korakov relaksiramo, da nam ostane
samo ena disklinacijska linija. V tem primeru, ker začnemo v stanju s singularnimi
defekti, sistem tudi pri majhnih aktivnostih ζ ∼ 0.05 ostane v stanju s singularnimi
defekti še po t = 300000 korakih, kot vidimo na sliki zgoraj levo. Pri ζ = 0 sis-
tem počasi relaksira. To je seveda odvisno tudi od velikosti sistema, a vsekakor je
histereza opazna.
Na sliki 4.14(a) lahko vidimo direktorsko polje aktivnega kiralnega nematika in
singularne defekte pri različnih aktivnostih. Slika 4.14(a) prikazuje časovni razvoj v
aktivnem kiralnem nematiku s p = 0.5 s pričetkom v ravnovesnem kiralnem stanju
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Slika 4.12: Na sliki zgoraj so volumski deleži defektnih jeder z ureditvenim para-
metrom S < 0.35, levo za čisti nematski sistem ki začne iz stanja z disklinacijsko
linijo, desno za sistem, ki začne v sistemu z dolgovalovno perturbacijo. Spodaj so




Slika 4.13: Na sliki (a) je časovni razvoj stanja s hodom p = 0.5, ki se začne v čistem
kiralnem stanju. Na sliki vidimo obliko direktorskega polja in defektne linije.
Slika 4.14: Na sliki so zbrana stacionarna stanja po t = 300000 korakih za dva
različna p = 5 in p = 0.5. Začetno stanje je perturbirano z aktivnimi stenami.Na
sliki vidimo obliko direktorskega polja in defektne linije.
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in zadnjo sliko ob t = 120000 v dinamičnem stacionarnem stanju, ki se tudi po
300000 korakih kvalitativno ne spremeni. Pri večjih aktivnostih se nestabilnosti
pojavijo hitreje in efekti začetnih pogojev se hitreje izgubijo. Pri prehodu v stanje
s singularnimi defekti opazimo, da je defektnih zank več pri višjih aktivnostih in
zasedajo večji volumski delež, kar vidimo na sliki 4.12.
Slika 4.14(b) prikazuje stacionarno stanje pri različnih aktivnostih z začetno per-
turbirano konfiguracijo direktorja z aktivnimi stenami. Če primerjamo s hitrostmi
na sliki 4.12, vidimo da pasivno holesterno ravnovesno stanje da hitrostna polja z
velikostjo do ū = 10−3, ki je posledica aktivne stene. Pri večjih aktivnostih pride do
nestabilnosti, tako da se vzpostavi drugačno stanje z deformacijami direktorja na
manjših skalah kot je kiralni hod.
Pri aktivnostih ζ ≤ 0.1 je ravnovesno holesterno stanje brez hitrostnih polj
umax = 10−7 še vedno vsaj lokalni minimum energije, kar opazimo na sliki z začetnim
pogojem v kiralnem stanju. Aktivnost ζ = 0.1 je premajhna, da bi podrla to stanje.
Hitrostno polje je v tem stanju 4 velikostne rede manjše od hitrostnega polja pri
isti aktivnosti v stacionarnem stanju, ko imamo aktivne stene ū = 10−4. Prehod iz
nesingularnega v singularni režim z defekti se zgodi nekje med ζ ≈ 0.2−0.3 pri vseh
preizkušenih hodih vijačnice in nesingularnih začetnih pogojih. Če začnemo v stanju
z defekti, so ti dolgo-obstojni tudi pri manjših aktivnostih ζ ≥ 0.5. Pri manjšem
hodu vijačnice se turbulentni režim razlikuje v tem, da so povprečne hitrosti pri isti
aktivnosti manjše, delež defektov je večji in povprečna razdalja med njimi je manjša.
Obstoječi kiralni defekti so torej manj efektivno manj gibljivi in posledično bolj
obstojni kot v nematiku pri isti aktivnosti. Zvojna deformacija spremeni geometrije
aktivnih sten in efektivno zmanjša hitrost, s tem pa tudi verjetnost za nastanek
singularnih defektov. Po drugi strani, če defekti že obstajajo, je gostota defektnih
jeder v sistemu večja v snovi z krajšim hodom p zaradi večjih deformacij polja.
Kljub temu pa je velikost hitrostnega polja v povprečju manjša, saj so defekti manj
dinamični, kot smo pokazali v poglavju 4.4.
4.6 Kiralni aktivni nematik ob nagubani površini
S posebno geometrijo, kjer je ena robna ploskev celice nagnjena za kot θ glede na
drugo ploskev, in planarnimi degeneriranimi robnimi pogoji na obeh površinah v
sistem vsilimo holesterne defekte, saj je število zvojev v planarni celici odvisno od
višine celice. V pasivnem holesternem stanju ob nagnjeni površini nastane toliko
defektov, kolikor je dodatnih zvojev v najvišjem delu sistema, v primerjavi z najniž-
jim. V pasivnem holesteriku je ob spodnji površini direktor v stanju ravnovesnega
pasivnega kiralnega stanja, ob zgornji površini pa zaradi planarnega sidranja nasta-
nejo τ−1/2 defekti, ki zaznamujejo povečanje celotnega zasuka med površinama za
polovico osnovne kiralne periode.
Simuliramo sistem velikosti 64× 100× 40 , kjer je z smer translacijske simetrije.
Geometrijo določa kot tan θ = 0.5, oziroma θ = 27 deg. in brezdimenzijskim hodom
p = 0.5, definiranim glede na velikost v x smeri,
S povečevanjem aktivnosti dobimo stacionarni hitrostni profil in vedno večjo de-
formacijo, kar vidimo na sliki 4.15. Kmalu začnejo nastajati novi defekti oblike
m = −1/2, ki kompenzirajo efektivno zmanjšanje hoda zaradi aktivnosti. Velikost
hitrostnega je velika na mestih, kjer je upogibna deformacija velika. Število defektov
in njihovo lokacijo lahko tako prilagajamo z nastavljanjem geometrije ter parametra
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Slika 4.15: Na sliki so različni stacionarni profili aktivnega holesterika ob undulirani
površini pri aktivnostih po vrsti ζ = 0, 0.3, 0.4, 0.6 in pri kiralnem hodu p = 0.5 normira-
nem na višino celice. Z rdečo so prikazana jedra topoloških defektov S < 0.35, v ozadju je
s sivinami predstavljen parameter SSB, kjer bela barva pomeni pozitivno vrednost, torej
pahljačasto deformacijo. Modri cilindri označujejo direktor, vektorji pa hitrostno polje.
aktivnosti. Z povečevanjem aktivnosti nastajajo vedno novi defekti. Pri visokih
aktivnostih se število defektov močno poveča, kar ustreza prehodu v turbulentni re-
žim. Nastajati začnejo tudi m = +1/2 defektov. Sistem pri tem izgubi translacijsko
simetrijo v smeri, ki jo določajo robni pogoji.
Ta geometrija omogoča nadzorovanje števila aktivnih defektov s pozicijo in geo-
metrijo površin ter s parametrom aktivnosti. Poleg tega v sistemu opazimo efektivno




V magistrski nalogi sem preučil vpliv kiralnosti na aktivno nematsko tekočino v
dveh in v treh dimenzijah ter v ograjenih geometrijah. Osredotočil sem se na prepo-
znavanje stacionarnih aktivnih režimov pri različnih kiralnostih. Opazovali smo tudi
vpliv začetnih pogojev na stacionarno stanje, pri čemer opazimo močno histerezo.
Aktivni kiralni nematik smo simulirali s hibridno mrežno Boltzmann metodo, ki je
sestavljena iz dveh delov. Z mrežno Boltzmann metodo simuliramo časovni razvoj
hitrostnega polja po Navier-Stokesovi enačbi, v drugem delu pa z metodo končnih
diferenc relaksiramo tenzor ureditvenega parametra z novo izračunanim hitrostnim
poljem.
Najprej smo pokazali znano dinamiko aktivnih defektov v 2D, da smo preverili
pravilnost simulacije, potem pa se osredotočimo na razlike, ki izhajajo iz kiralnosti.
Raziščemo različne strukture polj in odnose med polji.
Na neograjen aktivni nematik v dveh in v treh dimenzijah kiralnost vpliva na
pojav aktivne turbulence ter na nastanek in dinamiko topoloških defektov. V 2D
neograjenem aktivnem kiralnem nematiku pri povečevanju kiralnosti začnejo nasta-
jati skirmioni, kar spremeni dinamiko, pri zelo velikih kiralnostih pa dobimo aktivne
skirmionske mreže z značilnim vrtinčnim hitrostnim profilom. V 3D neograjenem
aktivnem kiralnem nematiku kiralnost vpliva na obstoj režima s singularnimi de-
fekti pri zmernih aktivnostih, pri visokih pa še vedno dobimo aktivno turbulenco
z zmanjšano značilno velikostjo vrtincev, kar se pozna tako v hitrostni korelacij-
ski funkciji kot v energijskem spektru. Ugotovili smo, da kiralnost v 3D nematiku
zmanjša povprečne hitrosti. Aktivna turbulenca je efektivno bolj umirjena in manj
izrazita, saj je direktorsko polje zmoteno tako, da vsili več manjših vrtincev in s
tem manjše hitrosti pri isti viskoznosti, delež defektnih linij v sistemu pa se poveča.
Kiralnost namreč vpliva na lokalno strukturo (ovojno število) defektnih zank in linij.
Struktura m = +1/2 z večjo kiralnostjo postane manj pogosta.
V ploščati geometriji s planarnimi robnimi pogoji, kar simulira kvazi-2D sistem,
se ta sprememba odraža v nastanku skirmionske strukture pri visokih kiralnostih.
S tem se tudi zmanjša povprečna velikost hitrosti. Kljub temu imajo aktivni skir-
mioni stacionarno hitrostno polje v obliki dveh koaksialnih vrtincev okoli vsakega
λ+1 defekta ter manjše vrtince med njimi. Pokazali smo tudi enostaven modelski
nastavek za hitrejšo relaksacijo do izbrane skyrmionske mreže.
Na koncu pokažemo še ograjeno geometrijo aktivnega kiralnega nematika, in
sicer v stiku z nagubano površino pokažemo možnost nadzorovanega ustvarjanja
aktivnih defektov. Pri visokih aktivnostih se vpliv ograjene geometrije pozna le
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blizu površine, v notranjosti pa vedno dobimo aktivni turbulentni režim z velikim
številom defektov.
Aktivnost prinese dodaten člen v napetostnem tenzorju, ki v območju z upo-
gibno deformacijo generira močan tok. V dveh dimenzijah se ta v geometriji defekta
m = +1/2 odraža kot močan tok v simetrijski smeri defekta. Ugotovili smo, da se
ta lastnost preslika v lokalna hitrostna polja, ki po prostoru premikajo disklinacijske
linije, preferenčno na mestu, kjer je lokalno ovojno število m = +1/2. V kiralnih
nematikih se struktura direktorskega polja vzdolž defektne linije spremeni zaradi
kiralnosti, zato ima pri zmernih aktivnostih hitrostno polje občutno manjšo velikost
ob večanju kiralnosti. S tem se tudi stanje nekoliko umiri in defektne linije so po-
sledično manj gibljive. Tudi korelacijska funkcija hitrosti kaže, da ob pomanjšanem
hodu vijačnice korelacijska funkcija hitrosti hitreje osclilira, kar zaradi viskoznosti
pomeni manjše povprečne hitrosti. Pri visokih aktivnostih se efekt ne pozna toliko,
saj so napetosti v sistemu toliko večje, da efekt kiralnosti nima takšnega vpliva.
Uporabljena numerična metoda je primerna za simulacije aktivnih kiralnih ne-
matikov. Za simulacije 2D aktivnih snovi je metoda dovolj hitra. Za 3D sisteme
večje od (5µm)3 = 500× 500× 500 so simulacije dinamike časovno zelo zahtevne s
trenutno uporabljenim modelom in procesorsko močjo.
Aktivni nematiki so novo področje raziskovanja, sploh v primerjavi z običajnimi
nematiki. Ukvarja se z hidrodinamiko aktivnih kompleksnih tekočin, v kateri imajo
osnovni gradniki lasten pogon, kar prinaša v sistem neravnovesje. Zato so aktivni
sistemi zanimivi za preučevanje neravnovesne fizike. Pokazali smo, da v aktivnih
nematikih tudi kiralni topološki defekti kažejo ključno vlogo pri opisu sistema. So
izvor tokov in aktivne turbulence. Pokazal sem tudi, da aktivni defekti lahko tvo-
rijo urejeno stacionarno dinamično fazo – v našem primeru kvazi-2D plast aktivnih
nematskih skirmionov, ki jo vzdržuje aktivnost posameznih gradnikov. V tej fazi se
kaže trajna urejenost dolgega dosega in verjetno je to ena od generičnih lastnosti
aktivnih nematikov.
V nadaljnjem delu bi lahko poiskali eksperimentalni aktivni kiralni sistem ali
umetno zgradili kiralno nematske aktivne gradnike, da lahko eksperimentalni sis-
tem primerjamo z simulacijo. Magistrsko delo daje vpogled v nekaj kvalitativnih
in kvantitativnih razlik med kiralno nematskim in nematskim aktivnim sistemom.
Pomaga lahko prepoznati kiralnost v eksperimentalnih aktivnih sistemih. Na podro-
čju simulacij se projekt lahko nadaljuje s preizkusom različnih ograjenih geometrij
in s prehodom na večje sisteme ter daljše simulacije, ki zahtevajo več računskega
časa. Izračunali bi lahko druge statistične spremenljivke in z njimi opisali razlike
med sistemi z različno kiralnostjo.
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